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Kapitel 1
Einleitung
Ernest Rutherford legte 1911 den Grundstein fu¨r die Untersuchung des Aufbaus und
der Struktur der Atome. Seitdem wurden die experimentellen Methoden der Spektro-
skopie an Atomen und damit die Erkenntnis u¨ber deren Struktur immer vielseitiger
und akkurater. Gleichzeitig wurden die Theorien, welche Modelle zur Erkla¨rung der
experimentellen Ergebnisse lieferten, entwickelt. Dirac vereinte erfolgreich Quanten-
mechanik und spezielle Relativita¨tstheorie. Diese Dirac-Theorie entha¨lt den Spin ~s des
Elektrons, so dass die atomare Struktur unter Beru¨cksichtigung der Kopplung von
Spin und Bahndrehimpuls des Elektrons beschrieben werden kann. Jedoch kann Di-
racs Theorie die experimentell gemessenen Bindungsenergien der Elektronen in Atomen
nicht vollsta¨ndig wiedergeben. 1947 lieferte das Experiment von Lamb abweichende Er-
gebnisse fu¨r die Bindungsenergien nach der Dirac-Theorie. Entsprechende Korrekturen
zur Quantenmechanik mussten eingefu¨hrt werden. Daraus entwickelte sich die Quan-
tenelektrodynamik (QED), eine der gegenwa¨rtig am genauesten u¨berpru¨ften Theorien
der Physik. Dies gilt vor allem fu¨r den Bereich niedriger Kernladungen wie z.B. beim
Wassersoffatom. Im Bereich der extrem starken Coulombfelder, wie sie in den schwe-
ren Atomen oder Ionen vorzufinden sind, ist die Gu¨ltigkeit der QED nach wie vor zu
u¨berpru¨fen. In Systemen mit hoher Kernladungszahl sind die Korrekturen aufgrund
der dort herrschenden starken Felder gravierender als in leichten Systemen und bieten
somit eine ausgezeichnete Mo¨glichkeit, diese mittels Ro¨ntgenspektroskopie zu studie-
ren.
In den letzten Jahren fanden viele methodische Verbesserungen in der Ro¨ntgenspek-
troskopie statt. Zum Beispiel in der Entwicklung von positionsempfindlichen Halb-
leiterdetektoren und Mikrokalorimetern, welche eine immer besser werdende Energie-
auflo¨sungen erreichen. Gleichzeitig ero¨ffnen sich immer neuere Anwendungsgebiete.
Diese reichen von spektroskopischen Untersuchungen von Ionen bis hin zu Experi-
menten an Synchrotronquellen wie auch zu Strahlungsquellen der neueren Generation
(Freie Elektronen-Laser)
Eine klassische und fu¨r Pra¨zissionsmessungen sehr gut geeignete Methode zur Spek-
troskopie von Ro¨ntgenstrahlen ist die Kristallspektroskopie. Seit W.L. Bragg (1912)
findet diese Technik weitreichende Anwendung in vielen Feldern der Physik, u.a. in
der Ro¨ntgenspektroskopie. Die hohe Auflo¨sung ermo¨glicht hochpra¨zise Messungen mit
einer Genauigkeit im Bereich von 1 eV bei Energien von einigen keV. Diese Auflo¨sung
ist mit anderen Methoden wie z.B. Halbleiterdetektoren nicht erreichbar. Somit erweist
sich die Kristallspektroskopie an hochgeladenen Ionen als eines der pra¨zisesten Verfah-
ren, um atomare Systeme zu untersuchen und die dazugeho¨rigen Theorien zu testen.
In der vorliegenden Arbeit wird ein Bragg-Kristallspektrometer in der Johann-Geometrie
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pra¨sentiert. Dieses wurde erfolgreich zur ersten direkten Messung des Innerschalenu¨ber-
gangs (1s2p3P2 → 1s2s3S1) in He-artigen Uran eingesetzt. Daru¨ber hinaus konnte die
dazugeho¨rige U¨bergangsenergie mit einer Genauigkeit von 10−4 bestimmt werden. Diese
Pra¨zision ermo¨glicht u.a. die Studie von quantenelektrodynamischen Effekten und die
U¨berpru¨fung der dazugeho¨rigen Theorien. Daru¨ber hinaus kann neben der Quanten-
elektrodynamik auch der Einfluss der Elektron-Elektron-Wechselwirkung auf die ato-
maren Bindungsenergien studiert werden. Da fu¨r Zwei-Elektronen-Systeme der hohen
Kernladungszahlen Z so gut wie keine experimentellen Daten existieren, stellt sich das
erfolgreich durchgefu¨hrte Experiment als besonders wichtig heraus.
Die Arbeit ist in zwei Teile gegliedert. Im ersten Teil wird zuna¨chst das Braggkristall-
spektrometer vorgestellt (Kapitel 2 bis 4). Dazu geho¨rt eine Einfu¨hrung in die Theo-
rie der Ro¨ntgenspektren und in die verschiedenen kristallspektroskopischen Untersu-
chungsmethoden. Eine weitere Aufgabe ist, dieses Spektrometer im Labor aufzubauen
und eine Testmessung durchzufu¨hren. Diese Aufgabe wird zum Anlass genommen, das
Spektrometer und dessen Eigenschaften ausfu¨hrlich zu beschreiben. Des weiteren wer-
den die fu¨r das Spektrometer relevanten Analysemethoden vorgestellt.
Im zweiten Teil der Arbeit (Kapitel 5 und 6) wird die Messung mit dem Kristall-
spektrometer in He-artigen Uran beschrieben. Dazu geho¨rt eine Einfu¨hrung in die
theoretischen Beschreibungen und Motivation, der experimentelle Aufbau und eine
anschließende Pra¨sentation der Ergebnisse und deren Analyse.
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Physikalischer Hintergrund -
Ro¨ntgenstrahlung
1895 entdeckte Wilhelm Conrad Ro¨ntgen die Ro¨ntgenstrahlen, welche er als
”
X-Strahlen“
bezeichnete. Diese elektromagnetische Strahlung ist im Vergleich zu sichtbarem Licht
sehr energiereich und hat die Eigenschaften, dass sie Materie fast ungehindert durch-
dringen und im Gegensatz zu geladenen Teilchen weder durch elektrische noch durch
magnetische Felder abgelenkt werden kann. Des weiteren wirken Ro¨ntgenstrahlen ioni-
sierend auf Materie.
Man kann weiche (energiea¨rmere) und harte (energiereichere) Ro¨ntgenstrahlen unter-
scheiden. Ro¨ntgenstrahlen liegen im Energiebereich von 0,1 bis 100 keV.
Heutzutage findet die Ro¨ntgenstrahlung eine vielfa¨ltige Anwendung. Insbesondere in
der Medizin wird sie als diagnostisches Mittel (z.B. Computertomographie) und fu¨r
den therapeutischen Zweck (z.B. Strahlentherapie) verwendet. In der Materialforschung
und Kristallographie wird sie fu¨r Analyse von Festko¨rpern verwendet. Aber auch in der
Astrophysik und in anderen Feldern findet sie ihre breite Anwendung.
Im Folgenden wird die Erzeugung der Ro¨ntgenstrahlung vorgestellt, dabei wird zwi-
schen Ro¨ntgenbremsstrahlung und charakteristischer Ro¨ntgenstrahlung unterschieden.
Zusa¨tzlich wird die Entstehung der daraus resultierenden charakteristischen Ro¨ntgen-
spektren erla¨utert. Des weiteren werden Typen von Ro¨ntgenquellen, welche von der
Ro¨ntgenro¨hre bis hin zu den neuen Ro¨ntgen-Elektronen-Lasern reichen, kurz vorge-
stellt.
2.1 Bremsstrahlung - Erzeugung von Ro¨ntgenstrahlen
Durch das Abbremsen von energiereichen Elektronen (keV bis MeV) beim Eindringen
in Materie entsteht eine kontinuierliche spektrale Intensita¨tsverteilung I(ν) (Abb. 2.2).
Die Elektronen werden im Coulombfeld der Atomkerne des Materials abgelenkt und
abgebremst (Abb2.1). Das abgebremste Elektron stellt eine beschleunigte Ladung dar.
Gema¨ß der klassischen Elektrodynamik strahlen beschleunigte Ladungen elektromagne-
tische Strahlung ab. Der Intensita¨tverlauf dieser Strahlung im Bremsstrahlungsspek-
trum ha¨ngt von der kinetischen Energie des Elektrons und von dem Targetmaterial ab.
Von diesem Effekt macht man bei der Ro¨ntgenro¨hre Gebrauch, die im folgenden kurz
vorgestellt wird.
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Abbildung 2.1: Schematische Darstellung des Abbremsens eines Elektrons im
Coulombfeld eines Atomkerns
Die durch die Spannung U beschleunigten Elektronen (Ee = eU) werden auf ei-
ne Festko¨rperanode (z.B. Wolfram, Molybda¨n, Tantal) geschossen. Fu¨r die maximale
Energie der ausgesandten Strahlung gilt:
Emax = eU = hνmax (2.1.1)
U ist die Beschleunigungsspannung, e− die Ladung des Elektrons, h die Planckkon-
stante und νmax ist die sogenannte Grenzfrequenz.
Bei der Ro¨ntgenro¨hre beobachtet man immer das kontinuierliche Bremsspektrum und
zusa¨tzlich ein charakteristisches Linienspektrum (Abschnitt 2.2).
Bei den in dieser Arbeit durchgefu¨hrten Untersuchungen mit dem Kristallspektrometer
wurde fu¨r die Erzeugung der gewu¨nschen Kupfer- und Zinkreferenzlinien (vgl. Kapitel
4 und 6) eine Ro¨ntgenro¨hre mit einer Molybda¨niumanode eingesetzt [1, 2].
2.2 Charakteristische Strahlung
Besitzen beschleunigte Elektronen bzw. energetische Photonen genu¨gend Energie, so
ko¨nnen sie gebundene Elektronen aus einer Schale eines Atoms herausschlagen. Dieser
Vorgang wird als Ionisation bezeichnet. Dadurch wird das Atom in einen angeregten,
instabilen Zustand versetzt. Ein Elektron aus einer ho¨heren Schale kann nun die leere
Schale auffu¨llen (Abb. 2.4). Dabei wird ein Photon mit der Energie
hνif = Ei − Ef = ∆Eif (2.2.1)
frei. Ei bezeichnet die Energie des Anfangszustandes und Ef die Energie des Endzu-
standes des Elektrons. Die genaue Struktur der Elektronenhu¨lle wird in den folgenden
Abschnitten erla¨utert.
Sobald die notwendige Energie zum Herausschlagen eines gebundenen Elektrons vor-
handen ist, ist die damit verbundene charakteristische Linie sowie alle Emissionslinien
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Abbildung 2.2: Ro¨ntgenspektrum von Rhodium als Anodenmaterial mit einer
Beschleunigungsspannung von 40kV; simuliert mit dem XOP-
Programm von ESRF [3]. Die Intensita¨t ist gegen die Frequenz auf-
getragen. Das charakteristische Spektrum u¨berlagert das Brems-
strahlungsspektrum.
der nachfolgenden Prozesse im Ro¨ntgenspektrum nachweisbar (Abb. 2.2) [1]. Diese Ei-
genschaft wird als Ro¨ntgenfluoreszenz bezeichnet.
2.2.1 Struktur der Elektronenhu¨lle
Die Elektronen in Atomen sind in Schalen angeordnet, welche mit K, L, M, N, O und P
bezeichnet werden. Diese Bezeichnungen sind a¨quivalent zu den Hauptquantenzahlen
n = 1, 2, 3, 4, 5 und 6. In den Schalen finden gema¨ß dem Pauliprinzip unterschiedlich
viele Elektronen Platz (z.B. in der K-Schale zwei Elektronen).
Bei Ro¨ntgenspektren tritt nur eine limitierte Anzahl von Spektrallinien auf, welche man
zu Serien zusammenfassen kann. Diese werden nach den Energieniveaus benannt, in
welches ein Elektron von einem energetisch ho¨her liegenden Niveau u¨bergeht. Formel 2.3
gibt die Energie an, welche frei wird, wenn ein Elektron von einem Energieniveau in
ein tieferes Niveau u¨bergeht. Setzt man fu¨r die Energien die bekannte Bohr-Formel ein
En = −RyZ
2
n2
mit der Rydbergkonstante Ry =
µe4
820h
2
≈ 13.61 eV (2.2.2)
so erha¨lt man die Energie des emittierten Ro¨ntgenquants (Niels Bohr 1913):
∆Eif = hνif = Ry Z
2
(
1
n2i
− 1
n2f
)
(2.2.3)
Dies gilt jedoch nur fu¨r das Wasserstoffatom.
Beim U¨bergang eines Elektrons vom Anfangszustand n=ni in den Endzustand
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Abbildung 2.3: Schematische Darstellung der Atomaren Energieniveaus mit den
Ro¨ntgenu¨berga¨ngen der K-Serie
n=nf in Atomen mit Z>1 gilt na¨herungsweise fu¨r die Energie des emittierten Quants
(Moseley 1913):
∆Eif = hνif = Ry
(
(Z − Sf )2
n2f
− (Z − Si)
2
n2i
)
(2.2.4)
Z − S = Zeff gibt die effektive Kernladung an und ni gibt die Hauptquantenzahl
des Anfangs- bzw. nf des Endzustandes an. S ist ein durch die Elektronen bedingter
Abschirmungsfaktor. Fu¨r die Abschirmung eines K-Schalenelektrons durch das weitere
K-Schalenelektron betra¨gt die Konstante S = 0.3.
Die Emission von Ro¨ntgenstrahlung kann man also durch Elektronenbeschuss oder
durch Ro¨ntgenfluoreszenz, d.h. durch Bestrahlung von Atomen oder Festko¨rpern mit
Photonen anregen. Zur Ro¨ntgenlichtemission muß bei beiden Prozessen die Anregungs-
energie mindestens so groß wie die Quantenenergie der kurzwelligsten, d.h. wie die der
energiereichsten Linie einer Serie (d.h. alle U¨berga¨nge, welche in der gleichen Schale
enden), sein.
2.2.2 Feinstruktur der Elektronenhu¨lle
In der bisherigen Betrachtung wurde jeder Energiezustand nur durch die Hauptquanten-
zahl n bestimmt. Jedoch muß der Bahndrehimpuls l und der Spin s (bzw. der Gesamt-
drehimpuls j) in der Beschreibung der Spektren beru¨cksichtigt werden. Aufgrund der
Abschirmung in neutralen Atomen sind die Energieniveaus n mit einem Gesamtdreh-
impuls J > 0 durch eine Abweichung vom Coulomb-Potential (Abweichung vom 1/r-
Potential) nicht la¨nger entartet: Hierdurch kommt es es zur Aufspaltung der zuvor ent-
arteten Niveaus. Hinzu kommt die Spin-Bahn-Wechselwirkung bei Atomen mit einem
Elektronenspin s 6= 0, welche zur Feinstrukturaufspaltung fu¨hrt, d.h. eine Aufteilung
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Abbildung 2.4: Vereinfachtes Schalenmodell; Elektron aus der L-Schale fu¨llt eine
Vakanz der K-Schale auf, dabei wird die charakteristische Ro¨nt-
genstrahlung frei.
in Komponenten mit derselben Hauptquantenzahl n, aber verschiedenen Gesamtdreh-
impulsen J = L+S. Die K-Schale n = 1 zeigt keine Aufspaltung. Die L-Schale spaltet
sich in drei Unterschalen (l = 0; l = 1, j = 1/2; and l = 1, j = 3/2 bzw. 2S1/2, 2P1/2
und 2P3/2) auf.
Die Feinstrukturaufspaltung kann durch die Sommerfeldsche Na¨herung beschrieben
werden: Fu¨r ein Ein-Elektronen-System gilt: Enj = En
α2Z2
n2
(
n
j+1/2
− 3
4
)
. Hierbei sind
Zusta¨nde mit dem gleichen Gesamtdrehimpuls J energetisch entartet1.
Da die Feinstrukturaufspaltung mit Z4 skaliert, kann die Energiedifferenz der emittier-
ten Ro¨ntgenphotonen bei schweren Ionen einige keV erreichen (z.B. bei Uran 4.5 keV).
Durch die obige Formel erha¨lt man nun das Termschema wie in Abb. 2.5 dargestellt.
Der U¨bergang aus der L- in die K-Schale wird z.B. mit Kα benannt. Da die L-Schale
sich nun in drei Unterschalen spaltet, erha¨lt man prinzipiell drei Linien. Die U¨berga¨nge
Kα1 (2
2P3/2→ 12S1/2) und Kα2 (2 2P1/2→ 1 2S1/2) erscheinen als dominierende Li-
nien (die Nomenklatur n (2S+1)LJ , n ist die Hauptquantenzahl, S der Gesamtspin, L
der Gesamtbahndrehimpuls und J Gesamtdrehimpuls). Der dritte energetisch mo¨gliche
U¨bergang von dem 2 2S1/2-Niveau in das 1
2S1/2-Niveau ist ein ”
verbotener“ U¨bergang
(U¨berga¨nge mit ∆l = 0 sind nicht relativistisch
”
streng verbotenen“).
2.3 Absorption und Streuung von Ro¨ntgenstrahlen
Die Abschwa¨chung von Ro¨ntgenstrahlung in Materie wird durch klassische elastische
Streuung (Thomson- und Raleighstreuung), durch Comptonstreuung, durch Paarbil-
dung und durch Absorption verursacht. Neben elastischer Streuung, bei welcher sich die
1 Diese Entartung wird durch die sogenannte Lambverschiebung aufgehoben, Details in Abschnitt 5.2
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Abbildung 2.5: Schematisches Feinstrukturdiagramm von charakteristischen
Ro¨ntgenu¨berga¨ngen.
Abbildung 2.6: Querschnitte der einzelnen Wechselwirkungsprozesse fu¨r Kupfer
in Abha¨ngigkeit von Photonenenergien. Bei ca. 8 keV ist die K-
Absorptionskante erkennbar. Bei der fu¨r diese Arbeit verwendete
Ro¨ntgenenergie (siehe Abschnitt 4.3.2.) von 30 keV ist die Pho-
toabsorption der dominierende Prozess. Die koha¨rente Streuung
beschreibt die elastische Streuung neben der inkoha¨renten Comp-
tonstreuung. Paarbildung tritt erst bei Energien >1 MeV auf und
spielt in dieser Arbeit keine Rolle. Quelle NIST Physical Reference
Data [4].
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Wellenla¨nge des gestreuten Ro¨ntgenphotons nicht a¨ndert, kann auch inelastische Streu-
ung auftreten. Diese tritt beim Comptoneffekt auf, welche die inelastische Streuung
eines Photons an einem quasi freien Elektron bezeichnet.
Bei diesem Prozess wird ein Teil der Energie und des Impulses des einfallenden Photons
auf das Elektron u¨bertragen. Die Wellenla¨nge des gestreuten Photons ist somit gro¨ßer
als die des einfallenden Photons. Das inelastisch gestreute Photon kann dann von einem
anderen Atom der Probe z.B. durch den Photoeffekt absorbiert werden.
Beim Photoelektrischen Effekt wird die gesamte Energie eines Photons hν von einem
Elektron in einem Atom absorbiert, so dass das Elektron einen energetisch ho¨her lie-
genden Zustand einnehmen oder sogar den Atomverband verlassen kann. Die Energie
Ekin des emittierten Elektrons betra¨gt dann:
Ekin = hν − EB (2.3.1)
EB ist die Bindungsenergie des Elektrons.
Da ein freies Elektron nicht ein Photon absorbieren und gleichzeitig den Impuls erhal-
ten kann, tritt der Photoeffekt nur bei gebundenen Elektronen auf, so dass der Kern
den Ru¨ckstoßimpuls aufnimmt.
Bei genu¨gend hohen Energien (hν > 1MeV ) kann es auch zur Paarbildung kommen,
bei welcher sich ein Photon in ein Elektron-Positron-Paar umwandelt.
Der relative Anteil der drei oben genannte Prozesse bei der Schwa¨chung ha¨ngt von der
Photonenergie hν und der Kernladung der Targetatome ab. Bei den Ro¨ntgenenergien,
welche in dieser Arbeit diskutiert werden, spielen lediglich die Photoabsorption und
der Comptoneffekt eine Rolle.
Das Schwa¨chungsvermo¨gen eines Stoffes ha¨ngt von dem Schwa¨chungskoeffizienten µ ab,
welcher die Summe aus dem Streukoeffizient µstreu und dem Absorptionskoeffizienten
µabs. ist. Fu¨r die Abnahme der Strahlungsintensita¨t I(x) gilt:
dI = −µ Idx
I(x) = I0 e
−µx (2.3.2)
Bei zunehmender Ro¨ntgenenergie treten sprunghafte A¨nderungen des Absorptionsko-
effizienten auf. Bei diesen sogenannten Absorptionskanten (vgl. Abb. 2.6) erfu¨llt die
Photonenenergie eine Resonanzbedingung. Damit Ro¨ntgenstrahlung von einem Atom
absorbiert wird, muss ein Elektron eine innere Schale verlassen und in einen weniger
stark gebundenen Zustand gehoben werden. Da jedoch die benachbarten Schalen be-
setzt sind, muss das Elektron in das erste unbesetzte Niveau des Atoms gehoben werden
oder jenseits der Seriengrenze einen freien Zustand einnehmen.
Bei großen Energien ko¨nnen auch kernnahe Elektronen (z.B. K-Schale) aus ihrem ge-
bundenen Zustand gelo¨st und in einen ho¨heren Zustand gehoben werden. Dadurch
steigt der Absorptionskoeffizient mit zunehmender Energie sprunghaft an. Fu¨r die
Absorptionsenergie zwischen zwei Energiezusta¨nden n = i und n = f gilt dieselbe
Abha¨ngigkeit wie fu¨r die Ro¨ntgenspektren. Bei hohen Energien erfolgt die Absorption
mit ca. 80% durch Ionisation bzw. Anregung der K-Schalenelektronen.
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2.4 Natu¨rliche Linienbreiten
Jede Emissionslinie besitzt eine natu¨rliche Linienbreite, welche sich aus der Lebens-
dauer des Anfangzustandes ergibt. Aus der Heisenbergschen Unscha¨rferelation kann
man ableiten, dass jeder atomare Zustand eine mittlere Lebensdauer τ besitzt. Diese
bestimmt die Linienbreite des U¨bergangs: ∆E = ~/τ . Fu¨r die Frequenzbreite eines
U¨bergangs von einem angeregten Zustand in den Grundzustand (der Grundzustand
besitzt eine unendlich lange Lebensdauer) gilt [5]:
∆ν = ∆E/h =
1
2piτ
(2.4.1)
2.5 Neue Ro¨ntgenquellen
Die hier dargestellte Entstehung und Produktion von Ro¨ntgenstrahlung legt nur den
Grundstein zur Entwicklung von immer leistungsfa¨higeren Licht- bzw. Strahlungsquel-
len, deren Eigenschaften und Anwendungsgebiete weit u¨ber die der konventionellen
Ro¨ntgenro¨hre hinausgehen.
Ein wichtiges Maß fu¨r die Leistungsfa¨higkeit einer solchen Lichtquelle ist ihre Leucht-
sta¨rke2. In Abb. 2.7 ist die Leuchtsta¨rke der verschiedenen Lichtquellen gegen die Jah-
reszahl aufgetragen.
Die im folgenden erwa¨hnten Ro¨ntgenquellen beruhen auf dem Prinzip, dass Ladungen
(Elektronen) auf gekru¨mmten Bahnen elektromagnetische Strahlung aussenden. Dabei
ha¨ngt die Photonenintensita¨t und Photonenenergie von dem Kru¨mmungsradius und
der Elektronenenergie ab.
Zu der ersten Generation solcher Quellen geho¨ren Speicherringe und Beschleuniger-
strukturen, die lediglich einfache Ablenkmagnete zur Lichterzeugung nutzen.
Zur zweiten Generation geho¨ren Synchrotron-Beschleuniger, die bereits spezielle Ma-
gnetstrukturen ausnutzen um tausend Mal mehr Licht zu produzieren. Zu diesen geho¨rt
z.B. der Speicherring DORIS des DESY (Deutsches Elektronen Synchrotron) in Ham-
burg.
Die Lichtquellen der dritten Generation sind Speicherringe, in denen sich Elektronen
mit nahezu Lichtgeschwindigkeit bewegen. Die Elektronen passieren spezielle Magnet-
strukturen (Undulatoren3), in welchen sie Ro¨ntgenstrahlen emittieren. In Gegensatz
zu der zweiten Generation erha¨lt man hier auch stark gebu¨ndelte Strahlung. Diese
Strahlung ist laserartig koha¨rent, d.h. sie schwingt im Gleichtakt. Zu den Synchro-
tronbeschleunigern geho¨rt die Lichtquelle PETRA III des DESY und die European
Synchrotron Radiation Facility (ESRF) in Grenoble, Frankreich.
Die neueste Generation sind Freie-Elektronen-Laser (FEL). Bei diesen Anlagen durch-
laufen Elektronen eine gradlinige Beschleunigung und durchqueren anschließend die
Undulatorstrukturen. Diese Elektronenstrahlen besitzen einen deutlich reduzierten Durch-
messer. Durch weitere Versta¨rkungsprozesse erha¨lt man extrem intensive Ro¨ntgenstrah-
2 Leuchtsta¨rke bzw. Brillanz ist ein Maß fu¨r die Anzahl der erzeugten Photonen einer bestimmten
Bandbreite pro Fla¨che, Raumwinkel und Zeit; gibt die Intensita¨t und Fokussierung des Lichtstrahls
an.
3 lineare Folge von Dipolmagneten
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Abbildung 2.7: Graphische Darstellung (Quelle Desy) der Spitzenleuchtsta¨rken
von Ro¨ntgenquellen und deren zeitliche Entwicklung; Quelle:
DESY, Hamburg.
lungsblitze. Der Freie-Elektronen-Laser FLASH am DESY ist die erste Lichtquelle
dieser Art, welche ho¨chste Spitzenlichtsta¨rken und Lichtpulse im Femtosekundenbe-
reich liefert. Er ist die Pilotanlage fu¨r den X-Ray Free-Electron Laser (XFEL), welcher
Ro¨ntgenblitze in Bereich von unter 100 Femtosekunden und Wellenla¨ngen von sechs
bis ein Zehntel Nanometer produzieren kann. Ein a¨hnliches Projekt ist z.B. der LCLS
in Stanford, USA 4. Diese Anlagen ko¨nnen z.B. in Bereichen der Materialforschung
oder der zeitaufgelo¨sten Analyse von molekularen Prozessen angewendet werden. Die-
se Laser werden aber auch neue experimentelle Zuga¨nge zur Plasma- und Atomphysik
ermo¨glichen. Auch die klassische Kristallographie und die damit verbundene Ro¨ntgen-
spektroskopie wird ihre Anwendung dort finden.
4 zu na¨heren Informationen wird hier auf die Homepages der einzelnen Forschungseinrichtungen und
auf die Literatur verwiesen[6, 7, 8]
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Kapitel 3
Bragg-Kristallspektrometer
Es gibt verschiedene Methoden um die Energie von Ro¨ntgenphotonen zu bestimmen.
Man kann sie z.B. mit Szintillatoren oder Halbleiterdetektoren messen. Im folgenden
Kapitel wird die wellenla¨ngendispersive Methode bei der Verwendung von Kristallspek-
trometern vorgestellt. Zuna¨chst wird das Prinzip der Bragg‘schen Reflexion erla¨utert,
auf welcher die Funktion des hier vorgestellten Bragg-Kristallspektrometers beruht. Es
werden verschiedene Kristallspektrometergeometrien diskutiert und im Anschluss die
Besonderheiten der von uns verwendeten Johann-Konfiguration behandelt.
3.1 Das Bragg-Gesetz
Liegt die Wellenla¨nge der zu untersuchenden Ro¨ntgenstrahlen im Bereich des Atomab-
standes d in einem Kristallgitter, so kann die an den Elektronen der Atome gestreute
Strahlung Interferenzerscheinungen aufweisen. W.H Bragg und W.L. Bragg haben die-
ses Pha¨nomen zuerst beschrieben.
Im Kristall lassen sich a¨quidistante Netzebenen definieren. Diese verhalten sich wie ein
halbdurchla¨ssiger Spiegel, so dass Photonen an ihnen gebeugt bzw. reflektiert werden.
Photonen, welche von den verschiedenen Netzebenen reflektiert werden, besitzen die-
selbe Phase (sind koha¨rent), wenn der Gangunterschied ∆s ein Vielfaches der Wel-
lenla¨nge ist. Diese Bedingung ist nur fu¨r die Photonen, welche einen ganz bestimmten
Einfallswinkel Θ besitzen, erfu¨llt (vgl. Abb. 3.1). Betrachten wir parallele Ebenen mit
dem Abstand d und Ro¨ntgenstrahlung mit der Wellenla¨ngeλ, welche unter dem Bragg-
Winkel ΘB einfallen. Der Gangunterschied bei Reflexion an zwei benachbarten Ebenen
betra¨gt ∆s = 2d sin ΘB. Da der Gangunterschied ein ganzzahliges Vielfaches der Wel-
lenla¨nge sein muss, kommt es zur konstruktiven Interferenz, wenn das Bragg-Gesetz
erfu¨llt ist:
nλ = 2d sin ΘB (3.1.1)
Dabei ist n die Ordnung der Beugung.
Gema¨ß 3.1.1 findet eine Reflexion statt, wenn der Einfallswinkel genau dem Bragg-
Winkel entspricht. Jedoch kann durch Vielfachstreuung an den Zwischenebenen des
Kristalls auch Reflexion in einem begrenzten Winkelbreich um den entsprechenden
Bragg-Winkel stattfinden [10]. Dies bedeutet, dass auch Winkel, welche leicht vom
Bragg-Winkel abweichen, zula¨ssig sind.
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Abbildung 3.1: Schematische Darstellung der Bragg-Reflexion von Ro¨ntgenstrah-
len an benachbarten Netzebenen. Der Gangunterschied bei Refle-
xion von Strahlung muss fu¨r konstruktive Interferenz die Bragg-
bedingung ∆s = 2dsinΘB erfu¨llen. Der hier eingezeichnete Einfalls-
winkel ist der entsprechende Bragg-Winkel.
3.2 Typen von Kristallspektrometern
In der Praxis finden diverse Typen von Spektrometern ihre Anwendung.
Dabei ist zuna¨chst zwischen Transmission und Reflexion zu unterscheiden. Bei der
Transmission wird die gema¨ß ihrer Wellenla¨nge gebrochene Strahlung und bei der Re-
flexion die zuru¨ckru¨ckgestreute Strahlung detektiert.
Beide Geometrien nutzen den proportionalen Zusammenhang von Energie bzw. Wel-
lenla¨nge und dem Bragg-Winkel aus.
Sind bei der Reflexion z.B. kleine Bragg-Winkel erwu¨nscht (d.h. hohe Energien), so
bietet sich je nach Kristalldicke die Laue-Geometrie an. In der Laue-Konfiguration
werden die Netzebenen senkrecht zur Kristalloberfla¨che ausgerichtet. Die Netzebenen,
an welchen sie reflektiert werden, liegen im Gegensatz zur Bragg-Geometrie senkrecht
zur Kristalloberfla¨che. Da in dieser Konfiguration niederenergetische Ro¨ntgenstrahlung
stark absorbiert wird, ist diese besser fu¨r hochenergetische Strahlung geeignet.
Es sollen im folgenden Kristallspektrometer diskutiert werden, welche die Reflexion an
Kristallen, bei welchen die Netzebenen parallel zur Kristalloberfla¨che ausgerichtet sind
(vgl. Abb. 3.1), ausnutzen.
3.2.1 Spektrometer mit ebenen Kristallen
Bei ebenen Kristallen sind die Netzebenen idealerweise parallel zur Kristalloberfla¨che
ausgerichtet. Abha¨ngig von ihren Wellenla¨ngen werden die Ro¨ntgenstrahlen gema¨ß dem
Bragg-Gesetz unter verschiedenen Winkeln von dem Kristall reflektiert und von einem
Detektorschirm registriert (Abb. 3.2). Durch diese Winkelabha¨ngigkeit ist die Lage der
auf den Detektor reflektierten Strahlung von der Wellenla¨nge abha¨ngig. Aus diesem
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Grund muss die Strahlung positionssensitiv detektiert werden. In der Vergangenheit
wurden dafu¨r Schlitze verwendet, heute kann man den Aufbau durch den Einsatz von
ortsempfindlichen Detektoren wesentlich einfacher gestalten.
Der nachweisbare Energiebereich ist durch Kristall- und Detektorgro¨ße bestimmt.
Bei den Spektrometern mit ebenen Kristallen ist der entsprechende Energiebereich aus
geometrischen Gru¨nden relativ gering. Da man bei den meisten Spektrometern auf
Referenzlinien zur Energiekalibrierung angewiesen ist, ist man durch den begrenzten
Energiebereich auch bei der Wahl der Referenzlinien eingeschra¨nkt. Um den Bereich
zu erweitern, wa¨ren große Absta¨nde und Detektoren notwendig. Diese Eigenschaften
des experimentellen Aufbaus sind meist nicht realisierbar.
3.2.2 Von-Ha`mos-Geometrie - Vertikale Fokussierung
Bei der sogenannten Von-Ha`mos-Geometrie [9] ist der Kristall wie eine Kreiszylinder-
fla¨che gebogen. Dadurch erha¨lt man eine Fokussierung in vertikaler Richtung, d.h. senk-
recht zur Kreisebene (Abb. 3.3). Die Netzebenen liegen parallel zur Oberfla¨che. Fa¨llt
ein divergentes Strahlenbu¨ndel auf den Kristall und wird es nach dem Bragg’schen
Gesetz reflektiert, so ist es zwar in der horizontalen Richtung (d.h. in der Ebene des
Kreises) noch immer divergent, aber in der Ebene senkrecht zur Kreisebene konvergent.
Ro¨ntgenstrahlen, die auf verschiedene Punkte (verschiedene Streuebenen) des Kristalls
treffen, werden zu der optischen Achse hin fokussiert, welche gleichzeitig die Symmetrie-
achse des Kristallzylinderausschnitts ist. Durch die vertikale Fokussierung vergro¨ßert
sich der Raumwinkel und ermo¨glicht so einen Intensita¨tsgewinn in Vergleich zur ebe-
nen Kristallgeometrie. Die Von-Ha`mos-Geometrie eignet sich besonders fu¨r Messungen
ausgedehnter Quellen, wie z.B. an einer EBIT 1.
3.2.3 Johann-Geometrie - Horizontale Fokussierung
H.H. Johann zeigte als Erster, dass die Fokussierung mit Hilfe eines zylindrisch ge-
kru¨mmten Kristalls mo¨glich ist, ohne dass ein Spalt dafu¨r notwendig wa¨re. Wie bei der
Ha`mos-Geometrie ist bei der Johann-Geometrie der Kristall auch gebogen (z.B. zy-
lindrisch, spha¨risch). Die Symmetrieachse des Kristalls liegt jedoch in vertikaler Rich-
tung, also in Richtung der dispersiven Achse des Kristalls. Die Spektrallinien liegen
dann ebenso in der vertikalen Ebene. In dieser Konfiguration befinden sich Quelle,
Kistallbogen und Detektor in einer Ebene (Abb. 3.4). Nachdem die Strahlen reflektiert
wurden, konvergieren sie gleichzeitig in horizontaler Ebene, so dass bei entsprechender
Positionierung der Quelle Photonen mit gleicher Energie auf einen bestimmten Punkt
fokussiert werden. Dieser Punkt liegt immer auf einem Kreis mit dem halben Radius
des Kru¨mmungsradius des Kristalls [11] . Diesen Kreis nennt man Rowlandkreis, er
ist ein Hilfskreis mit dem Radius RRC =
1
2
R (R: Kru¨mmungsradius des Kristalls).
Der ortsempfindliche Detektor und die Ro¨ntgenquelle sollten mit einem Abstand von
R sin ΘB vom Kristall auf dem Rowlandkreis positioniert werden.
1 EBIT: Electron Beam Ion Trap, fu¨r Details sei auf die Literatur verwiesen z.B. [33]
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Abbildung 3.2: Bragg-Reflexion an einem ebenen Kristall. Strahlung mit unter-
schiedlicher Wellenla¨nge wird auf unterschiedliche Positionen des
Detektorschirmes reflektiert.
Abbildung 3.3: Schematische Darstellung der Reflexion an einem zylindrisch ge-
kru¨mmten Kristall in der Von-Ha`mos-Geometrie. Zu sehen sind
monochromatische Ro¨ntgenstrahlen, welche alle auf einen Punkt
hin fokussiert werden. Diese Art der Fokussierung ermo¨glicht
einen Intensita¨tsgewinn. Strahlung unterschiedlicher Wellenla¨nge
wird durch den unterschiedlichen Bragg-Winkel auf unterschiedli-
che Punkte hin fokussiert.
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Abbildung 3.4: Reflexion an einem zylindrisch gekru¨mmten Kristall in der
Johann-Geometrie. Detektor, Kristall und Quelle sind in einer
Ebene positioniert und idealerweise auf dem Rowlankreis mit dem
Radius RRC platziert. Strahlung unterschiedlicher Wellenla¨nge
(unterschiedlicher Bragg-Winkel) wird auf unterschiedliche Posi-
tionen des Detektorschirmes fokussiert. Im Fall der Johannsson-
Geometrie wa¨re der Radius des Rowlandkreises mit dem des Kris-
talls identisch.
Bei dieser Anordnung ist die Bragg-Bedingung fu¨r den gesamten Kristall erfu¨llt, so
dass im Gegensatz zum ebenen Kristall u¨berall Reflexion stattfinden kann. Dadurch
erho¨ht sich bei gegebener Kristallgro¨ße der Raumwinkel um das Dreifache. Dies stei-
gert das Reflexionsvermo¨gen2 um ein Vielfaches. Die spektrale Bandbreite ist von der
Quellausdehnung abha¨ngig. Bei einer gro¨ßeren Quelle ist eine gro¨ßere Anzahl verschie-
dener Braggwinkel und damit ein breiterer Energiebereich mo¨glich. Dieser liegt meist
im Bereich < 100 eV.
Die ra¨umliche U¨berlappung von Kristall und Rowlandkreis ist durch die unterschied-
lichen Radien (R und RRC) nur in einem Punkt erfu¨llt. Dadurch entstehen Fehler bei
der Fokussierung, so dass große Bragg-Winkel kaum mo¨glich sind (vgl. Abschnitt 3.4).
Bei der Johannsson-Geometrie [12] wird der Kristall zuna¨chst auf einen Radius
2RRC angeschliffen (wie Johann-Geometrie), jedoch im Anschluss elastisch auf RRC
gebogen, so dass die gesamte Kristalloberfla¨che den Rowlandkreis beru¨hrt. Durch die
nun ermo¨glichte exakte Fokussierung sind gro¨ßere Bragg-Winkel realisierbar und damit
eine gro¨ßere spektrale Auflo¨sung. Jedoch ist die technische Herstellung der Kristalle
so schwierig, dass die bessere Auflo¨sung durch die schlechteren Materialeigenschaften
(z.B. Kristalldeformationen) wieder ausgeglichen werden.
Das Kristallspektrometer, welches fu¨r die Messungen der Arbeit verwendet wurde, ist
ein Johann-Spektrometer. Aus diesem Grund wird dieses im folgenden detailierter dis-
kutiert.
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Abbildung 3.5: a) Lage der Netzebenen in einem kubischen Kristall mit den
Millerschen Indizes h = 2, k = 2, l = 0. b) Struktur einer kubisch
fla¨chenzentrierter Elementarzelle. In der Mitte jeder Ebene der
Elementarzelle sitzt ein zusa¨tzliches Atom (vgl. kubischen Kristall
in a))
3.3 Kristallstrukturen und deren Eigenschaften
Festko¨rper, deren Atome sich periodisch in Form eines dreidimensionalen Gitters an-
ordnen, bezeichnet man als Kristalle. Die Absta¨nde der Atome liegen in der Gro¨ßen-
ordnung der Ro¨ntgenwellenla¨ngen, so dass Interferenzen von Ro¨ntgenstrahlen durch
Beugung an den Atomnetzebenen des Kristalls mo¨glich sind.
Kristalle lassen sich durch drei Basisvektoren beschreiben, welche die Elementarzelle
aufspannen. Die Elementarzelle wird durch Gitterparameter und Symmetrieeigenschaf-
ten beschrieben. Durch wiederholte Aneinanderreihung in alle drei Raumrichtungen
entsteht der Kristall. Bei dem hier diskutierten Kristallspektrometer wurde ein Ger-
maniumkristall (220) verwendet, dessen Elementarzelle kubisch fla¨chenzentriert aufge-
baut ist. Bei diesem Aufbau sitzt an jeder Ecke eines Wu¨rfels mit der Kantenla¨nge a
ein Atom und eines zusa¨tzlich mittig auf jeder Seitenfla¨che (Abb.3.5). Die Lage der
Netzebenen in Bezug auf ein Achsensystem wird durch die Millerschen Indizes (hkl)
beschrieben, welche die Projektion auf den Koordinatenachsen angibt. Diese beschrei-
ben im reziproken Raum die Schnittpunkte (a,b,c,) mit den Koordinatenachsen, so dass
fu¨r diese gilt:
h =
1
a
, k =
1
b
, l =
1
c
(3.3.1)
Um einen Kristall zu beschreiben, gibt man die Ausrichtung der Kristalloberfla¨che
an. Diese Ausrichtung wird durch das Zahlentripel, welches in Klammern hinter der
betreffenden Kristallsorte steht, beschrieben. Zur Veranschaulichung ist in Abb. 3.5
die Lage der Netzebenen bei einem kubischen Kristall mit den Millerschen Indizes
h = 2, k = 2, l = 0 graphisch dargestellt.
Bei dem fu¨r das Kristallspektrometer verwendete Germaniumkristall (220) betra¨gt der
Netzebenenabstand 2d ≈ 4 A˚. Die Reflexionskurve (Abb. 3.6) jedes Kristalls besitzt
eine intrinsische endliche Breite (auch Darwinbreite genannt). Die sogenannte Rocking-
2 Verha¨ltnis der einfallenden und reflektierten Strahlung, siehe hierzu auch Abschnitt 3.3
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Abbildung 3.6: Rockingkurve Ge (220) in der Bragg Konfiguration bei einer Pho-
tonenenergie von 8047.82 eV in zweiter Reflexionsordnung, simu-
liert mit dem XOP-Programm ESRF [3].
bzw. Reflexionskurve eines Reflexes ist die Verteilung der Ro¨ntgenstrahlintensita¨t. Der
Detektor wird fest auf den Ablenkungswinkel 2ΘB der betreffenden Reflexion eingestellt
und anschließend wird der Kristall durch die Reflexionsposition des Bragg-Winkel ΘB
hindurchgedreht.
Die Intensita¨t und Halbwertsbreite der Kurve ist ein Maß fu¨r die Gleichma¨ßigkeit der
Netzebenenausrichtung. Durch sie kann die Gu¨te des verwendeteten Kristalls getestet
werden [13]. Abweichungen von der Rockingkurve eines perfekten Kristalls zeugen von
Verzerrungen des Gitters. Die Koha¨renz der an verschiedenen Punkten des Kristalls
gestreuten Wellen kann beeintra¨chtigt werden. Dadurch wird die Intensita¨t der gebeug-
ten Strahlung beeinflusst (Extinktionseffekte).
Die Verschiebung oder Verbreiterung von Netzebenen fu¨hrt wiederum zur Verschie-
bung und zur Verbreiterungen der Reflexe. Durch diese sogenannten Orientierungs-
effekte kann man z.B. den Asymmetriewinkelχ zwischen den Bragg Reflexionsebenen
und der Kristalloberfla¨che ermitteln. Bei der symmetrischen Bragg Reflexion sollte die-
ser Asymmetriewinkel idealerweise 0◦ betragen. Eine Abweichung wu¨rde sich in einer
breiteren Halbwertsbreiteωf der Rockingkurve widerspiegeln [13, 14, 15].
Eine breitere Halbwertsbreite der Rockingkurve, welche die intrinsische Auflo¨sung des
Kristalls angibt, verschlechtert die Energieauflo¨sung des Kristallspektrometers:
∆E
E
=
∣∣∣∣ ∆ΘBtan ΘB
∣∣∣∣ = ∣∣∣∣ ωftan ΘB
∣∣∣∣ (3.3.2)
Bei einer breiteren Rockingkurve ist jedoch auch die integrale Reflektivita¨t (bzw. Re-
flexionsvermo¨gen) gro¨ßer (bei derselben Ho¨he der Reflexionskurve), diese erha¨lt man
durch Intergation u¨ber die Rockingkurve. Dies resultiert in einer ho¨heren Effizienz
[14, 16].
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Abbildung 3.7: Schematische Darstellung: Eine Punktquelle, welche monochroma-
tische Ro¨ntgenstrahlung aussendet, verursacht eine gekru¨mmte
Linie auf einem ebenen Detektor. Die Sta¨rke dieser Kru¨mmung
ha¨ngt von dem Abstand Kristall-Quelle bzw. Kristall-Detektor ab
3.4 Eigenschaften und Abbildungsfehler der
Johann-Geometrie
Die spezielle Geometrie des Spektrometers hat bestimmte Abbildungseigenschaften und
Charakteristika zur Folge. Diese sollen hier vereinfacht dargestellt werden.
Linienkru¨mmung auf dem Detektor
Ro¨ntgenstrahlen, welche an ebenen Kristallen reflektiert und einem ebenen Detektor
aufgenommen werden, verursachen dort eine gerade Linie. Dies stimmt jedoch nur
in erster Na¨herung, denn eine punktfo¨rmige Quelle von monochromatischen Ro¨ntgen-
strahlen verursacht eine gekru¨mmte Reflexionslinie auf einem ebenen Detektor [17] (vgl.
Abb. 3.7). Der Abstand zwischen Kristall und Quelle bestimmt bei ebenen Kristallen
die Sta¨rke dieser Kru¨mmung 3.
Bei gebogenen Kristallen ha¨ngt diese nun nicht nur von dem Abstand Kristall-Quelle
ab, sondern auch von den Fokussiereigenschaften des Spektrometers.
Die Breite der gekru¨mmten Linie ist auf dem ganzen Detektorschirm konstant und wird
gro¨ßtenteils durch die Breite der Rockingkurve bestimmt [18].
Johann-Verbreiterung
Ein fu¨r die Johann-Geometrie typischer Effekt ist die Johann-Verbreiterung [20] der
3 je geringer der Abstand Kristall-Quelle bzw. Kristall-Detektor ist, desto ausgepra¨gter ist die
Kru¨mmung
20
3.4 Eigenschaften und Abbildungsfehler der Johann-Geometrie
Abbildung 3.8: Linienbreite b auf dem Detektor bei einer Kristallbreite t0 und
einem Kristallkru¨mmungsradius R in der Johann-Konfiguration.
Linie auf dem Detektor. Sie wird dadurch verursacht, dass der Kristall nur in einem
Punkt den Rowlandkreis beru¨hrt.
Die Linienbreite ha¨ngt von den Absta¨nden zwischen den Ra¨ndern des Kristalls (die
horizontale Breite t0) und dem Kru¨mmungsradius R ab. Ro¨ntgenstrahlen, die auf
den seitlichen Ra¨ndern des Kristalls auftreffen, werden mit einem etwas anderen Win-
kel reflektiert als diejenigen, welche vom Mittelpunkt des Kristalls reflektiert werden
(Abb. 3.8). Sie werden zu ku¨rzeren Wellenla¨ngen hin verschoben [19]. Dadurch wird
die Linie breiter und weist eine leichte Asymmetrie auf. Die Asymmetrie verursacht
eine Verschiebung vom urspru¨nglichen Bragg-Winkel und resultiert in einer mittleren
Linienverbreiterung b [20]:
b =
t20
8R
cot ΘB (3.4.1)
Die Johann-Aberration ist umso sta¨rker ausgepra¨gt je gro¨ßer die effektiv beschienene
Kristallbreite ist.
Die Linienasymmetrie hat eine Verschiebung des Schwerpunktes des Profils zur Folge.
Bei kleinen Bragg-Winkeln ist sie also sta¨rker ausgepra¨gt.
Eindringtiefe/Penetrationstiefe
Bei gekru¨mmten Kristallen spielt die A¨nderung der mittleren Eindringtiefe der Ro¨nt-
genstrahlen bei Variation des Einfallwinkels eine Rolle. Bei flachen Kristallen tritt die-
ser Effekt nicht auf, kann aber schon bei leicht gekru¨mmten Kristallen bedeutend sein.
In erster Na¨herung wird dies durch die Vera¨nderung des mittleren Einfallswinkels an
der Kristalloberfla¨che, verglichen mit dem urspru¨nglichen Bragg-Winkel an den Beu-
gungsebenen, verursacht. Daraus resultiert eine Verschiebung des Bragg-Winkels [21].
Bei dem hier betrachteten Spektrometer spielt dieser Effekt jedoch eine vernachla¨ssig-
bare Rolle.
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Kapitel 4
Bragg Spektometer - Kα1, Kα2
Emissionsspektrum von Kupfer
In dieser Arbeit werden zwei experimentelle Aufbauten des Bragg Kristallspektrome-
ters mit festem Winkel pra¨sentiert.
Es wurde zuna¨chst das Kα1, Kα2-Emissionsspektrum von Zink aufgenommen. Dies
wurde wa¨hrend einer Strahlzeit im August 2007 am Gastarget im ESR-Speicherring
der GSI aufgenommen (Kapitel 5 und 6) und diente als Referenzmessung bzw. Test
des ganzen experimentellen Aufbaus.
Das Spektrometer fu¨r die Kupfermessung wurde separat im Labor aufgebaut.
Bei beiden Messungen wurde eine Ro¨ntgenro¨hre verwendet, welche entweder ein Zink-
oder Kupferfestko¨rpertarget bestrahlte. Die durch die Anregung entstandenen Ro¨nt-
genstrahlen sind unter einem festen Winkel auf einen Germaniumkristall gefallen und
die reflektierte Strahlung wurde mit einer ortsempfindlichen CCD-Kamera registriert.
Experimenteller Aufbau und Analyse wird im folgenden von der Kupfermessung dis-
kutiert, Daten und Ergebnisse zur Zinkmessung befinden sich weitgehend im Anhang.
Zuna¨chst werden fu¨r die Analyse der Kupfer- und Zinklinien relevante physikalische
Hintergru¨nde diskutiert.
4.1 Satellitenu¨berga¨nge
Kupfer (Ordnungszahl 29) und Zink (Ordnungszahl 30) sind im Periodensystem bei den
U¨bergangsmetallen zu finden. Die U¨bergangsmetalle sind durch die Zunahme von Elek-
tronen in der d-Schale gekennzeichnet. Bei den meisten U¨bergangselementen befinden
sich zwei Elektronen im a¨usseren s-Orbital, bei Kupfer jedoch befindet sich lediglich
ein Elektron im a¨usseren s-Orbital. Zink spielt durch sein vollbesetztes d-Orbital und
den zwei Elektronen im a¨usseren s-Orbital eine Sonderrolle (siehe Abb. 4.1).
Fu¨r Emission von Kα1, Kα2-Linien ist ein Loch (eine Vakanz) in der K-Schale not-
wendig (vgl. Abschnitt 2.2.1). Diese kann z.B. durch Photoionisation entstehen. Bei
Anregung mit Ro¨ntgenstrahlen kann es jedoch noch zu weiteren Prozessen kommen.
Beim Auger-Prozess zerfa¨llt ein angeregter Zustand eines einfach ionisierten Atoms
strahlungsfrei unter Emission eines Elektrons aus einer a¨usseren Schale.
Bei dem sogenannten
”
shake-up“-Prozess gibt das emittierte Photoelektron einen Teil
seiner Energie an ein verbleibendes Elektron und hebt es in einen unbesetzten ge-
bundenen Zustand. Bei dem sogenannten
”
shake-off“ werden die zusa¨tzlich angeregten
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Abbildung 4.1: Elektronenkonfiguration von Kupfer und Zink im Grundzustand.
Abbildung 4.2: Abb. rechts: Der Auger Prozess schematisch: Das Atom wird durch
das einfallende Ro¨ntgenquant ionisiert, anschließend zerfa¨llt der
angeregte Zustand strahlungsfrei unter Emission eines a¨usseren
Elektrons; Abb. links: Der shake-up- und der shake-off-Prozess
schematisch: Das Photoelektron gibt Energie an ein gebundenes
Elektron, so dass es in einen unbesetzten gebundenen oder unge-
bundenen Zustand gehoben werden kann.
Abbildung 4.3: Elektronenkonfiguration bei einem Satellitenu¨bergang schema-
tisch. Neben der notwendigen Vakanz in der K-Schale befindet
sich z.B. eine zusa¨tzliche Vakanz in der L-Schale.
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Elektronen in einen ungebundenen Zustand gehoben und ko¨nnen unter Umsta¨nden zu
einer Asymmetrie einer energetisch nahe liegenden U¨bergangslinie fu¨hren (Abb. 4.2).
Durch Prozesse, bei denen durch Photoionisation mehr als ein Elektron seinen Platz
gewechselt hat, entstehen sogenannte Satellitenlinien. Ist z.B eine Vakanz in der L- und
in der K-Schale vorhanden, enstehen durch den U¨bergang von der L- in die K-Schale Sa-
tellitenlinien, bei welchen die Vakanzen als sogenannte
”
Spectator“ agieren (Abb. 4.3).
Beim Fehlen von diesen Vakanzen wird die Diagrammlinie (z.B. die Kα1-Linie ) emit-
tiert. Aus einer zusa¨tzlichen Vakanz resultiert ein leicht gea¨ndertes Potential, dadurch
verschieben sich die Energieniveaus gering.
Meist liegen die Satelliten durch ein sta¨rker bindenes Potential auf der hochenergeti-
schen Seite und den Diagrammlinien energetisch so nahe, dass sie bei der konventio-
nellen Ro¨ntgenspektroskopie kaum aufzulo¨sen sind. Bei kristallspektroskopischen Un-
tersuchungen des 3d-U¨bergangselementes Kupfer sind diese als Asymmetrie auf der
niederenergetischen Seite der Kα1, Kα2-Linien erkennbar [22].
4.2 Referenzlinien im Ro¨ntgenbereich
Um die Wellenla¨nge einer unbekannten Ro¨ntgenlinie zu bestimmen, werden ha¨ufig
geeignete Referenzlinien verwendet. Die Energie der unbekannten Linie kann dann
durch Relativmessung bestimmt werden. Des weiteren ko¨nnen sie zur Vermessung
von Kristallparametern verwendet werden und sind so fu¨r die Kristallographie von
Bedeutung. Als Referenzlinien (sogenannte Wellenla¨ngenstandards) dienen meist die
Kα-U¨berga¨nge in Metallen, u¨berwiegend U¨bergangsmetalle. Zu den wichtigsten Refe-
renzlinien im Ro¨ntgenbreich geho¨ren die Kα1-U¨berga¨nge in Wolfram, Molybda¨n und
Kupfer. Diese konnten mit einer Genauigkeit von ∼ 1 ppm mit hochauflo¨senden kris-
tallspektroskopischen Methoden vermessen werden [23]. Aber auch andere U¨berga¨nge
sind mit einer Genauigkeit von 1 ppm bekannt und dienen als Referenzlinien [24].
Trotz der hohen Genauigkeit dieser Werte gibt es dennoch Schwierigkeiten bei ihrer
Verwendung. Wie bereits erwa¨hnt, verursachen z.B. Satellitenu¨berga¨nge Asymmetrien
in der Linienform der Kα-U¨berga¨nge. Es kommt so zu einer Verschiebung des Schwer-
punktes des Linienprofil. Hieraus kann ein vom Literaturwert abweichender Energiewert
resultieren. Das Linienprofil des Kα-Dublett von Kupfer war u.a. deswegen Gegenstand
ausfu¨hrlicher Studien [22, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 30].
Um das hier verwendete Kristallspektrometer zu charakterisieren und dessen Funk-
tion zu demonstrieren, wurden die Kα1, Kα2 Emissionslinien von Kupfer mit dem neu
konstruierten Bragg-Kristallspektrometer aufgenommen. Des weiteren wurden die auf-
genommenen Daten mittels der MINUIT-Routine 1 gema¨ß der Methode der kleinsten
Quadrate [32] analysiert, dabei wurden auch mo¨gliche Satellitenu¨berga¨nge diskutiert.
Als Vergleich dienten die Resultate von M. Deutsch [22], die mit zu den genauesten
Daten za¨hlen.
Des weiteren wurden die Kα1, Kα2 Emissionslinien von Zink auf a¨hnliche Weise unter-
sucht, jedoch sind fu¨r diese keine solch ausfu¨hrlichen Studien bekannt.
1 Programmpaket zur numerischen Minimierung [31]
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4.3 Experimenteller Aufbau des Kristallspektrometers
Das Spektrometer ist mit einem Vakuumpumpstand ausgeru¨stet. Alle Komponenten
des Spektrometers sind fu¨r Druck bis < 10−7 mbar ausgelegt. An diesem Vakuum-
stand ist das Kupfertarget mit Manipulator, das Fenster fu¨r die Ro¨ntgenro¨hre und ein
Verla¨ngerungsrohr fu¨r den Winkelblock angebracht. An dem Winkelblock wird der Kris-
tall unter einem Winkel von 50.5◦ angebracht. Eine ortsempfindliche CCD-Kamera ist
durch ein weiteres Verla¨ngerungrohr mit dem Winkelblock verbunden (siehe Abb. 4.4).
Der Abstand vom Kristall zur Kamera betra¨gt 616.33± 0.8 mm, wa¨hrend der Abstand
von der Quelle zum Kristall 498.33± 0.9 mm betra¨gt. Damit Abbildungsfehler vermie-
den werden, sollte der Abstand vom Kristall zum Detektor so gewa¨hlt werden, dass der
Detektor mo¨glichst genau auf dem Rowlandkreis positioniert ist (vgl. Abschnitt 3.2.3).
Bei einem Bragg-Winkel von 50.5◦ und einem Kristallkru¨mmungsradius von 800 mm
betra¨gt der Kristall-Detektor-Abstand cos(90 − ΘB) · 800 mm = 617.33 mm Der reale
Abstand weicht vom idealen Abstand um einen Versatz von ca. 1.0 mm ab. Der Abstand
Kristall-Quelle besitzt einen Versatz von s=119 mm. Letzteres hat keine Auswirkungen
auf die Qualita¨t der Abbildung. Der durch die Quellposition vera¨nderte Raumwinkel
hat lediglich eine vera¨nderte Effizienz zur Folge. Ob die Effizienz gro¨ßer oder kleiner
wird, ha¨ngt von der Spektrometergeometrie sowie von der Quellgro¨ße ab. Bei Mes-
sungen an einer EBIT 2 versucht man z.B. sehr weit innerhalb des Rowlandkreises zu
gehen, um so die Effizienz zu steigern.
4.3.1 Der Kristall
Die Auflo¨sung und Effizienz des Spektrometers ist u.a. von Fehlern im Kristall, der
Johann-Verbreiterung und der Rockingkurve des Kristalls abha¨ngig (vgl. Abschnitt 3.3).
In dem Spektrometer befindet sich ein Ge (220)-Kristall mit einem Kru¨mmungsradius R
von 0.8 m. Dieser Kristall ist 50 mm breit und 25 mm hoch. Der Netzebenenabstand 2d
betra¨gt in der (220)-Konfiguration 4.0003505 A˚.
In Abb. 3.6 wurde die Reflexionskurve mit dem XOP-Programm von ESRF3 simuliert.
Mit den obigen Kristalldaten wurde bei einer Photonenergie von 8047.82 eV (Kα1-
U¨bergangsenergie, NIST-database) in zweiter Reflexionsordnung ein Bragg-Winkel von
50.38 ◦ berechnet. Das relative Auflo¨sungsvermo¨gen gema¨ß Formel 3.3.2) liegt im Be-
reich von 10−4.
Bei dem Kristall ist zu beru¨cksichtigen, dass sich durch die Kantenmaske die effektiv
reflektierende Oberfla¨che des Kristalls verringert. Die effektive Kristallgro¨ße betra¨gt
15.33× 25 mm2
2 EBIT: Electron Beam Ion Trap, fu¨r Details sei auf die Literatur verwiesen z.B. [33]
3
”X-Rax orientied Programs“; dient u.a. zur Analyse von optischen Elementen. Mit Hilfe dieses
Programms ko¨nnen z.B. die Reflexionskurven und spezifischen Parameter, z.B. Bragg-Winkel,
fu¨r verschiedene Ro¨ntgenenergien und verschiedene Kristalle simuliert und ermittelt werden; fu¨r
Details siehe [34] oder die ESRF-Homepage [3]
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Abbildung 4.4: Aufbau des in dieser Arbeit verwendeten Kristallspektrometers.
In der unteren Graphik ist u.a. der Abstand s vom Rowland-Kreis
gekennzeichnet.
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Abbildung 4.5: Horizontal bewegbares Kupfertarget.
Abbildung 4.6: Zwei Messreihen des Targetscans; die Anzahl der Ereignisse in der
CCD ist gegen die Targetposition aufgetragen.
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Abbildung 4.7: Reduzierung der effektiven Kristalloberfla¨che mittels der Kanten-
maske.
4.3.2 Ro¨ntgenro¨hre und Target
Als Ro¨ntgenquelle dient ein bewegliches Kupfertarget, welches von einer Ro¨ntgenro¨hre
zur Emission der charakteristischen Strahlung angeregt wird. Die wassergeku¨hlte Ro¨nt-
genro¨hre (ITALIS STRUCTURES) besitzt eine Molybda¨nanode und wurde hier bei
einer Betriebsspannung von 30 keV und einem Anodenstrom von 12 mA betrieben. Das
Kupfertarget ist in einem 45◦-Winkel zur Ro¨hre ausgerichtet. Das Target hat eine ellip-
senfo¨rmige Fla¨che (30 mm breit und 42 mm lang), so dass die effektiv bestrahlte Fla¨che
so groß wie ein Kreis mit einem Durchmesser von 30 mm ist. Dies definiert auch die
Quellgro¨ße (siehe Abb. 4.5).
Um die optimale Position fu¨r das Target zu ermitteln, wird ein Scan durchgefu¨hrt. Da-
bei wird mit dem Targetmanipulator von aussen die horizontale Position relativ zum
Kristall vera¨ndert und die Anzahl der Ereignisse aufgezeichnet.
4.3.3 Maske
Die Johann-Verbreiterung (vgl. Abschnitt 3.4) leistet einen großen Beitrag zur Linien-
breite und kann deswegen die Auflo¨sung des Spektrometers beeinflussen.
Die Johann-Verbreiterung ist bei schmalen Kristallen weniger stark ausgepra¨gt (vgl.
Abb. 4.8). Um diesen Effekt zu minimieren wird die effektiv beschienene Kristallober-
fla¨che verringert. Dazu befindet sich senkrecht zum Kristall eine bewegbare Kanten-
maske, welche die eintreffenden Ro¨ntgenstrahlen stoppen kann. Die optimale Position
fu¨r die Messung wurde durch einen weiteren Scan ermittelt. Dabei wurde die Maske
schrittweise verschoben und die Anzahl der Ereignisse und Halbwertsbreite zu den da-
zugeho¨renden Absta¨nden ermittelt (siehe Abb. 4.9). Ziel war es, eine hohe Auflo¨sung,
d.h. eine geringe Halbwertsbreite bei gleichzeitig ausreichender Anzahl an Ereignissen,
zu erreichen. Daraufhin wurde die Maske 9.3 mm vom Kristall fixiert.
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Abbildung 4.8: Das Emissionsspektrum bei verschiedenen Maskenabsta¨nden;
deutlich zu erkennen ist die Abstandsabha¨ngigkeit der Linienbrei-
te.
In Abb. 4.9 erkennt man, dass die Anzahl der Ereignisse proportional zur Kristallgro¨ße
ist. Dies ist durch die Vergro¨ßerung des Raumwinkels zu erkla¨ren (durch die gro¨ßere
Kristallfla¨che wird ein gro¨ßerer Anteil der Strahlung reflektiert). Ab einem bestimmten
Abstand der Maske zum Kristall (ca. 30 mm) tra¨gt der gesamte Kristall zur Reflexion
bei und die Ereignisanzahl bleibt konstant.
Die Halbwertsbreite des Kα1-Linienprofils steigt zuna¨chst nur leicht an. Ab einem Ab-
stand (Kristall-Maske) von ca. 18 mm vergro¨ßert sich die Halbwertsbreite u¨berpropor-
tional. Dies kann neben der Johann-Verbreiterung (welche bei breiten Kristallen sta¨rker
ausgepra¨gt ist) daran liegen, dass die Ra¨nder des gekru¨mmten Kristalls nicht mehr per-
fekt sind. Durch Deformation des Kristalls ko¨nnten dort Mosaikeffekte auftreten, als
wa¨re der Kristall aus vielen kleinen Teilkristallen aufgebaut, welche alle etwas unter-
schiedlich orientiert sind. Die sonst sehr scharfe Braggbedingung ist aus diesem Grund
ha¨ufiger erfu¨llt und die reflektierte Intensita¨t ist gegenu¨ber einem Idealkristall erho¨ht.
Bei Mosaikkristallen ist die Halbwertsbreite der Reflexionskurve gro¨ßer [16]. Diese Ver-
gro¨ßerung ist in dem aufgnommenen Linienprofil sichtbar (vgl. Abb. 4.8)
4.3.4 CCD-Kamera
Funktionsweise und Aufbau
Aufgrund der wellenla¨ngendispersiven Selektion des Kristalls wird in unserem Fall eine
ortsempfindliche Ro¨ntgen-CCD-Kamera fu¨r den Nachweis der Ro¨ntgenstrahlung ver-
wendet.
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Abbildung 4.9: Die Anzahl der Ereignisse in der gesamten Ro¨ntgen-CCD, die
FWHM der Kα1-Emissionlinie sowie die effektive Kristallgro¨ße
gegen den Abstand der Kantenmaske-Kristall aufgetragen
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Abbildung 4.10: DO420 BR-DD Ro¨ntgen CCD-Kamera; Andor Technology.
CCD-Bildsensoren (Charge Coupled Device) finden eine breite Anwendung in der
Grundlagenforschung, Medizin und Industrie. Verschiedene Arten der CCD-Kamera
werden u.a. in der Astronomie oder fu¨r die Ro¨ntenspektroskopie verwendet. Sie bieten
gegenu¨ber anderen digitalen Kameras den Vorteil einer hohen Lichtausbeute (Quan-
teneffizienz) und eines großen Spektralbereichs [35].
Die Funktionsweise einer CCD-Kamera ist im Grunde mit der eines klassischen Halb-
leiterdetektors identisch.
Der hier verwendetete CCD-Typ (DO420 BR-DD; Andor Technology) ist eine back-
illuminated Full-Frame CCD. Diese ist energie- wie auch ortsauflo¨send. Der Spektral-
bereich liegt zwischen 1-10 keV. Sie wird offen direkt an die Spektrometerkammer ge-
koppelt.
Der Bildsensor besteht aus einer 2D-Matrix mit 1024×255 Pixel , welche jeweils 26µm×
26µm groß sind. Die Pixel des aus Silizium bestehenden Sensors sind lichtempfindli-
che Photodioden. Auf dem Sensor ist eine elektrisch isolierende Schicht aufgebracht,
auf welcher wiederum Elektroden aufgebracht sind. Wird an diese eine Spannung an-
gebracht, bildet sich an der Oberfla¨che des Leiters unterhalb der Isolierschicht eine
Verarmungszone (Depletion Region), in welcher die Konzentration der Ladungstra¨ger
geringer ist. Bei Absorption von Ro¨ntgenstrahlen kommt es in der Verarmungzone zum
Inneren Photoeffekt, d.h. im Halbleiter werden Elektronen vom Valenz- ins Leitungs-
band gehoben. Das Elektron hinterla¨sst im dann positiv geladenen Atom ein Loch.
Ist die Photonenergie geringer als die Lu¨cke zwischen Leitungs- und Valenzband, so
entsteht kein Elektron-Loch-Paar.
Die Elektronen werden zuna¨chst (wa¨hrend der Integrationszeit) in einem Ladungspool
gesammelt. Das Ladungspaket wird dann spa¨ter mit Hilfe von Schieberegistern u¨ber
den Chip zu einem Versta¨rker transportiert und danach ausgelesen.
Bei den meisten CCD-Cips wird die Vorderseite beleuchtet. Bei der hier verwendeteten
Kamera (Back-Illuminated CCD) findet eine ru¨ckseitige Belichtung statt, indem die
lichtempfindliche Ru¨ckseite des Siliziumpla¨ttchens nach aussen eingebaut wird. Dies
bietet den Vorteil einer deutlich ho¨heren Quanteneffizienz, da sich keine lichtabsorbie-
renden Srukturen vor dem Chip befinden. Die ho¨here Effizienz der back-illuminated
CCD ist in der Quanten-Effizienz-Kurve erkennbar (siehe Abb. 4.11), welche die Wahr-
scheinlickeit angibt, mit der ein Photon einer bestimmten Wellenla¨nge detektiert wird.
Fu¨r weitere Eigenschaften und Details von CCD-Kameras sei auf die Literatur oder
die Hersteller verwiesen [35, 36, 37, 38]
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Abbildung 4.11: Quanten-Effizienz-Kurve von verschiedenen Typen von CCD-
Kameras; die markierte Kurve geho¨rt zu DO420 CCD, FI be-
deuted Front-Illuminated [35].
Rauschen
Bei der Signalverarbeitung erweist sich elektronisches Rauschen als ein unvermeidba-
rer Sto¨rfaktor. Wahre Ereignisse, d.h. Signale von einfallenden Photonen, ko¨nnen nicht
nachgewiesen werden, wenn diese kleiner sind als das Rauschen. Des weiteren fu¨hrt der
durch das Rauschen verursachte
”
Pile-up-Effekt“ zu einer Energieverschmierung und
bestimmt somit auch die Energieauflo¨sung. Bei diesem Effekt setzt sich das Signal aus
einem wahren Ereignis und dem Untergrundrauschen zusammen und verfa¨lscht so das
Signal.
Das Rauschen hat verschiedene Urspru¨nge. Dieses wird durch folgende Prozesse verur-
sacht [35, 38]:
• Rauschen der Ausleseelektronik, welches durch die Versta¨rkung und die Umwand-
lung von Photoelektronen in ein Spannungssignal verursacht wird.
• Rauschen, welches durch statistische Schwankungen der Zahl der ins Leitungs-
band gehobenen Signalelektronen hervorgerufen wird.
• Thermisches Rauschen:
Elektronen im Siliziummaterial ko¨nnen durch Wa¨rmebewegung genu¨gend Energie
erhalten, um in das Leitungsband des Halbleiters gehoben zu werden und es fließt
ein Strom (Dunkelstrom), so dass ein
”
falsches“ Signal hervorrufen wird. Die
Intensita¨t des Thermischen Rauschens ha¨ngt von der Temperatur und von der
Aufnahmezeit bzw. der Integrationszeit ab. Letztere gibt an, wie lange die Ladung
akkumuliert wird, bevor sie zum Versta¨rker geschoben und weiter verarbeitet
wird.
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Ku¨hlung und Vakuum
Um das Rauschen zu unterdru¨cken, wird die CCD-Kamera bis auf eine Temperatur
von -65 ◦C heruntergeku¨hlt. Dazu ist zuna¨chst ein Druck von ca. 10−6 mbar notwendig,
da bei ho¨herem Druck Wasser oder Restgasmoleku¨le aus der Spektrometerkammer auf
dem CCD-Chip kondensieren und vereisen ko¨nnten. Dies wu¨rde den Chip ernsthaft
bescha¨digen. Die Ku¨hlung erfolgt u¨ber ein Peltier-Element, wobei die Wa¨rme u¨ber
einen externen Wasserku¨hler und einem eingebauten Lu¨fter abgefu¨hrt wird.
Zum Auspumpen des Spektrometers werden zwei Vakuumpumpen verwendet. Fu¨r das
Vorvakuum wird eine o¨lfreie Scroll-Pumpe (BOC EDWARDS XDS10 [39]) verwen-
det. Nachdem die Vorpumpe aus der Vakuumkammer einen großen Teil der Partikel
und kondensierenden Da¨mpfe entfernt hat, wird eine Turbomolekularpumpe (EBA-
RA CORPORATION [40]) hinzugeschaltet. Fu¨r den notwendigen Enddruck ist kein
zusa¨tzliches Ausheizen der Spektrometerkammer notwendig.
4.3.5 Clusteranalyse
Die Ladung, welche von Ro¨ntgenstrahlen erzeugt wird und bis zur Verarmungszone
(Depletion region) der Ro¨ntgen-CCD durchdringt, wird abha¨ngig von ihrer Energie
von einem oder mehreren Pixeln aufgenommen.
Ladungstra¨ger, welche in der feldfreien Zone erzeugt werden, neigen dazu, in benach-
barte Pixel zu diffundieren, im Silizium des CCD-Chips wird die Ladung aufgeteilt
(Charge Splitting). Deswegen entstehen durch Photonen, welche tiefer als bis zur Ver-
armungszone dringen, Ladungscluster, welche u¨ber mehrere Pixel verteilt sind. Die
Clusteranalyse ist ein Analyseverfahren zur Ermittlung von Gruppen, in diesem Fall
von Clustern.
Ro¨ntgenphotonen im Energiebereich von 8 keV verursachen typischerweise Cluster, wel-
che sich u¨ber 5 bis 15 Pixel erstrecken ko¨nnen, wa¨hrend 3-4 keV Photonen lediglich
ein bis maximal zwei Pixel anregen. Durch die Ladungsteilung entstehen viele Unter-
grundereignisse, welche u¨ber der Rauschgrenze liegen. Um die wahren Ro¨ntgenereignis-
se von diesen zu trennen, werden die abgespeicherten Rohdaten nach der Datenaufnah-
me mit dem Programm CSM [42] analysiert, welches eine Clusteranalyse durchfu¨hrt.
Der Algorithmus arbeitet folgendermaßen: Die Pixel werden reihenweise auf Ladung
hin abgesucht. U¨bersteigt diese eine bestimmte Grenze, wird die Position und die La-
dung des Pixels gespeichert und der Pixel erha¨lt im Zwischenspeicher den Ladungswert
Null. Anschließend werden die na¨chsten vier direkt benachbarten Pixel auf Ladungen
hin kontrolliert. Dabei werden die ausgelassen, welche bereits markiert sind. Dies wie-
derholt sich rekursiv bis keine Ladungen in benachtbarten Pixel mehr vorhanden sind
(vgl. Abb. 4.12). Die Gesamtladung des Clusters wird aus der Summe der Ladungen
der einzelnen Pixel berechnet. Im Anschluss wird das Cluster als Einzelereignis ge-
speichert. Die Position dieses Ereignisses wird durch den gewichteten Mittelwert des
Clusters angegeben [43].
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Abbildung 4.12: Schematische Abb. der Clusteranalyse: a) Die Pixel werden rei-
henweise auf Ladungen hin abgesucht. b) Bei einer gefundenen
Ladung, setzt das Programm den Ladungswert des betroffenen
Pixels auf Null und es werden die na¨chsten vier direkt benach-
barten Pixel auf Ladungen hin untersucht. c) Alle weiteren be-
nachtbarten Pixel werden untersucht, bis keine weitere Ladung
gefunden wird. d) Das Programm fa¨hrt mit dem Algorithmus
fort und ignoriert die Pixel, welche bereits auf Null zuru¨ckge-
setzt wurden.
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Abbildung 4.13: Energiespektrum aufgenommen mit der CCD-Kamera mit (Abb.
unten) und ohne (Abb. oben) Clusteranalyse.
4.4 Experimentelle Ergebnisse und Analyse
4.4.1 Clusteranalyse und Energiefenster (Energy Cuts)
Im Energiespektrum (Abb. 4.13) von Kupfer ist vor der Clusteranalyse (vgl. Abschnitt
4.3.5) ein hoher Untergrund im Bereich der wirklichen Ereignisse zu sehen. Dieser ent-
steht durch die Ladungsaufteilung (Charge Splitting) in die benachbarten Pixel.
In der Verteilung der Clustergro¨ße (Abb. 4.14) ist zu erkennen, dass sich nur weni-
ge Cluster u¨ber 13 Pixel erstrecken. In der Clusteranalyse wurde daher die maximale
Clustergro¨ße auf elf Pixel festgesetzt. Der Untergrund wurde dadurch stark reduziert.
Nachdem die Clusteranalayse auf die Rohdaten angewendet wurde, sind Energiepeaks
und ein deutlich reduzierter Untergrund zu erkennen. Im Spektrum ist neben den Kα-
Peak von Kupfer bei ≈ 8.4 keV auch die Kα-Linien von Chrom (≈ 5.41 keV ) und
Eisen (≈ 6.4 keV ) zu erkennen. Ausserdem sind bei der doppelten Energie bzw. Ka-
nalzahl doppelte Treffer (double hits) erkennbar. Hier wurde wa¨hrend einer Aufnahme
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Abbildung 4.14: Graphische Darstellung der Verteilung der Clustergro¨ße. Die In-
tensita¨t ist gegen die Pixelanzahl (channel) aufgetragen.
Abbildung 4.15: Zweidimensionales Ortsspektrum, welches von der CCD-Kamera
aufgenommen wurde.
37
Kapitel 4 Bragg Spektometer - Kα1, Kα2 Emissionsspektrum von Kupfer
Abbildung 4.16: Projektion der Daten mit und ohne Kru¨mmungskorrektur auf die
x-Achse. Der Unterschied zwischen den beiden Verteilungen ist
sehr gering.
der Pixel zweimal von einem Ro¨ntgenphoton getroffen. Da die dort gespeicherte La-
dung proportional zur Energie ist, tauchen diese im Energiespektrum bei der doppelten
Energie auf. Der Anteil von dreifachen Treffern (Triple Hits) ist sehr gering.
Um nun ein Spektrum aus dem Ortsbild der Pixelmatrix generieren zu ko¨nnen, mu¨ssen
Energiebedingungen gesetzt werden. Es werden Energiefenster auf den gewu¨nschten
Kα-Peak von Kupfer und auf die doppelten und dreifachen Treffer gesetzt, damit alle
wahren Kupfer-Ereignisse fu¨r das Ortsspektrum selektriert werden.
Nachdem die Energiebedingungen gesetzt wurden, sind die beiden Emissionslinien
deutlich im zweidimensionalen Ortsbild zu erkennen (Abb. 4.13).
4.4.2 Kru¨mmungskorrektur
Wie bereits in Abschnitt 3.4 erwa¨hnt, kann bei der Reflexion an Kristallen eine ge-
kru¨mmte Linie auf dem Detektorschirm entstehen. Aus diesem Grund wird eine Kru¨m-
mungskorrektur durchgefu¨hrt. Dazu werden die Parameter der Kru¨mmung, in der An-
nahme, dass es sich um eine parabolische Verteilung handelt, mit einem linearen Fit
berechnet [42, 83]:
x = a+ b y + c y2 (4.4.1)
Nun wird die x-Koordinate fu¨r jeden einzelnen Pixel korrigiert:
x→ x′ = x− b y − c y2 (4.4.2)
Die Umverteilungsprozedur la¨sst Pixel mit dem Wert y = 0 unvera¨ndert.
Bei den aufgenommenen Daten ist die Kru¨mmung so gering und der quadratische Term
c so klein, dass eine Korrektur einer linearen Verteilung ausreichend wa¨re.
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Abbildung 4.17: Abb. oben: Fit der experimentellen Daten (schwarze Striche) mit
insgesamt drei Voigtverteilungen und linearem Untergrund (rote
Linie). Abb. unten: Abweichung der theoretischen Verteilung von
den experimentellen Daten (Residuum).
Fit a b c
Parabolisch -30,554766 -0,136363E-01 0,151084E-04
Linear -30,480337 0,136182E-01 0
Nachdem jedes Pixel in der Matrix korrigiert wurde, sind Asymmetrien der Projektion
auf die X-Achse nicht la¨nger durch die Linienkru¨mmung bedingt. Deformationen der
Projektion ko¨nnen durch die Johann-Verbreiterung und durch Kristallfehler hervorge-
rufen werden.
4.4.3 Analyse der Kα1, Kα2-Linien
Fu¨r die weitere Analyse der Daten wurde ein Fit-Programm mit dem Programmpaket
MINUIT [31] erstellt. Das Programm arbeitet mit der χ2-Minimierung. Bei diesem An-
passungstest wird gepru¨ft, wie gut die gemessenen Daten einer bestimmten Verteilung
genu¨gen [32]. In diesem Fall wird die Verteilung durch eine Voigtfunktion dargestellt.
Die Voigtfunktion ist die Faltung einer Gauss- mit einer Lorentzfunktion:
gv(ν) = gL ⊗ gG =
∫ ∞
−∞
gL(ν − ν ′) gG(ν)dν ′ (4.4.3)
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Abbildung 4.18: Neben dem gesamten Fit (rote Linie, bestehend aus drei Voigt-
verteilungen und linearem Untergrund) der experimentellen Da-
ten (schwarze Striche) ist die Verteilung fu¨r den Fit der Satelli-
tenlinie eingezeichnet (blaue Linie).
Abbildung 4.19: Kalibriertes Energiespektrum der Kupfer Kα-Linien.
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Die natu¨rliche Linienform des U¨bergangs wird durch die Lorentzfunktion gL beschrie-
ben. gG ist die Gaussfunktion, welche den Einfluß der der Spektrometerauflo¨sung auf
das gemessene Spektrum beschreibt. Es ist sinnvoll, die Voigtfunktion wie folgt zu
formulieren:
gv =
√
ln2/pi
γG
K(x, y) (4.4.4)
mit
K(x, y) =
y
pi
∫ ∞
−∞
e−t
2
(x− t)2 + y2dt (4.4.5)
Die dimensionslosen Variablen x und y beinhalten die Position des Schwerpunktes ν0
der Verteilung und die Gauss- und Lorentz Halbwertsbreite γG und γL wie folgt:
x =
√
ln2
ν − ν0
γG
und y =
√
ln2
γL
γG
(4.4.6)
Da sich die Voigtfunktion nicht analytisch darstellen la¨sst, ist man auf numerische oder
analytische Approximationen angewiesen.
In dem verwendeten Programm wurde das obige Integral (Formel 4.4.5) mit Hilfe der
summierten Simpsonregel angena¨hert. Hierbei wird der Integrand stu¨ckweise durch
ganzrationale Funktionen 2. Grades approximiert [46].
In Abb. 4.17 und 4.18 sind die Ergebnisse der Analyse zu sehen. Die Daten wurden mit
drei Voigtverteilungen und linearem Untergrund angepasst. Neben der Kα1- und Kα2-
Linie (Abb. 4.17) wurde auf der hochenenergetischen Seite der Kα1-Linie eine Spek-
trallinie geringer Intensita¨t (vgl. Abb. 4.18) bei der Analyse beru¨cksichtigt.
In Abb. 4.17 ist die Abweichung der theoretischen Verteilung von den experimentellen
Daten eingezeichnet (Residuum). Diese Abweichungen sind im Bereich der Spektralli-
nien ausgepra¨gter, jedoch in einem akzeptablen Bereich. Ein Grund fu¨r die versta¨rk-
te Abweichung ist die Asymmetrie der Linienform. Es ist sehr wahrscheinlich, dass
Satellitenlinien (vgl. Abschnitt 4.1), welche den eigentlichen Diagrammlinien energe-
tisch so nahe liegen, mit diesen u¨berlappen. Fu¨r Kupfer haben M. Deutsch et al. [22]
mittels hochauflo¨sende Kristallspektrometrie sowie theoretischen Rechnungen [22] die
Satellitenlinien neben den Kα-Diagrammlinien extrahiert und auf ihren Ursprung hin
untersucht. Neben der eigentlichen Diagrammlinie stellte sich ein Satellitenu¨bergang
mit einer Vakanz in der 3d-Schale als die Wahrscheinlichste heraus. Da die durch die
Lebensdauer bedingte Linienbreite (Kα2 2.17eV; Kα1 2.11eV [47]) gro¨ßer als der Lini-
enabstand ist, erha¨lt man ein glattes Linienprofil aus sich u¨berlappenden Verteilungen.
Da die unter der Verteilung liegenden Satellitenlinien bei der Analyse nicht beru¨ck-
sichtigt werden ko¨nnen, kann dies zu einer gro¨ßeren Abweichung der theoretischen
Verteilung von den gemessenen Daten fu¨hren.
Die in Abb. 4.18 sichtbare Spektrallinie wird ho¨chstwahrscheinlich durch einen Sa-
tellitenu¨bergang hervorgerufen. Durch die Kalibration des Spektrums mit Hilfe der
Literaturwerte [22] fu¨r das Kα-Dublett von Kupfer kann die energetische Lage dieser
Spektrallinie bestimmt werden (≈8082 eV). Dies besta¨tigt die Annahme, dass die Spek-
trallinie zu einem Satellitenu¨bergang geho¨rt. Wie in der Referenz [22, 44, 45] beschrie-
ben, kann dieser U¨bergang durch einen Shake-Off-Effekt (Vakanz in der 2p-Schale, vgl.
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Abbildung 4.20: Vergleich der Simulation (MacRay [93]) mit den gemessenen Da-
ten.
hierzu Abschnitt 4.1) bei gleichzeitiger Ionisation der 1s-Schale ermo¨glicht werden. Die
dazugeho¨rige Energie liegt dabei je nach Anregungsenergie im Bereich von ≈8080 eV
(fu¨r Details vergleiche hierzu [44, 45]).
Im Zinkspektrum (vgl. Kapitel 6 und Anhang), welches separat aufgenommen wurde,
ist eine vergleichbare Spektrallinie auf der hochenergetischen Seite des Kα-Spektrums
sichtbar (bei ≈8672 eV). Es ist sehr wahrscheinlich, dass bei Zink ein zu Kupfer ver-
gleichbarer Prozess stattfindet (vgl. Abb .4 im Anhang).
In Abb. 4.20 sind die gemessenen Daten und die Ergebnisse einer Simulation mit dem
Programm MacRay [93] zu erkennen. Die Eingabe-Parameter der Simulation wurden
so gewa¨hlt, dass sie die experimentellen Bedingungen so gut wir mo¨glich wiederge-
ben. Die Simulation beschreibt die experimentellen Daten relativ gut. Die Abweichung
in der Position der Linien kann durch die nicht genau bekannte Lage und Ausrich-
tung der CCD-Kamera beim experimentellen Aufbau erkla¨rt werden. Schon geringe
Abweichungen in der geometrischen Ausrichtung ko¨nnen eine auf der CCD-Kamera
unterschiedliche Position der reflektierten Ro¨ntgenlinien hervorrufen.
Zum Abschluß sind in Tabelle 4.1 die Ergebisse der Anpassung zusammengefasst. Die
Daten der Analyse des Zinkspektrums befinden sich im Anhang.
U¨bergang Energie [eV] FWHM [eV] 1/Kα1-Ratio
Kα1 8047.829±0.005 2.756±0.007 1.000
Kα2 8027.849±0.007 3.328±0.009 0.547
Satellit 8081.532±0.373 11.316±0.554 0.009
Tabelle 4.1: Ergebnisse der Fit-Analyse mit MINUIT. Neben der Position ist das
FWHM und das Verha¨ltnis der integrierten Intensita¨t der jeweiligen
Linie zu der der Kα1-Linie angegeben.
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Kapitel 5
Der n=2 3P2→3S1
Innerschalenu¨bergang in He-a¨hnlichen
Uran
Im folgenden Kapitel werden der physikalische Hintergrund und die Theorie der quan-
tenelektrodynamischen Effekte in hochgeladenen Ionen kurz dargestellt.
5.1 Theorie
Ernest Rutherford fu¨hrte 1911 seinen beru¨hmten Streuversuch durch, welcher es ermo¨g-
lichte, einen grundlegenden Einblick in die Struktur der Atome zu erhalten. Darauf-
hin entstand unter anderem das Modell der den Atomkern umkreisenden Elektronen.
Da beschleunigte Ladungen, wie z.B. Elektronen, laut der klassischen Elektrodynamik
Energie abstrahlen, wa¨re ein solches System instabil und das Elektron mu¨sste in den
Atomkern fallen.
Niels Bohr fand als erster (1913) ein Modell, welches erkla¨rte, warum das Atom stabil
ist. Die Elektronen bewegen sich nun auf stabilen diskreten Bahnen.
Wie bereits in Abschnitt 2.2.1 beschrieben, gibt das Bohr-Modell die Bindungsenergie
eines Einelektronsystems durch folgende Formel an:
En = −RyZ
2
n2
mit der Rydbergkonstante Ry =
µe4
820h
2
(5.1.1)
Diese Formel beschreibt jedoch nur unvollsta¨ndig Viel-Elektronen-Atome und ihre
Spektren, da sie nicht die Feinstrukturaufspaltung (vgl. Abschnitt 2.2.2) erkla¨ren kann.
Die klassische Quantenmechanik entha¨lt na¨mlich keine relativistischen Effekte wie z.B
die Eigenschaften des Elektrons, welches einen Eigendrehimpuls (den Spin s = 1
2
~)
besitzt. Der Spin des Elektrons ist jedoch in der relativistisch korrekten Formulierung
der Quantenmechanik, der Dirac Theorie (1928), enthalten. Fu¨r die Energieniveaus des
Wasserstoffatoms lautet die zeitabha¨ngige Dirac-Gleichung:
Eψ(r) = (V (r) + βm+ ~α · p)ψ(r) (5.1.2)
Sie ist das relativistische Analogon zur Schro¨dingergleichung und ist invariant unter
Lorentztransformationen. Der Impuls ist gegeben durch p = −i~∇r und m ist die
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Abbildung 5.1: Termschema von H-artigen Systemen mit eingezeichneter Lamb-
Verschiebung; punktierte Linien zeigen die Abweichung von der
Dirac-Theorie
Ruhemasse des Elektrons. V (r) gibt das Coulombpotential fu¨r den als punktfo¨rmig
angenommenden Kern an.
Der Energieeigenwert gibt die Gesamtenergie fu¨r ein gebundenes Elektron in einem
Ein-Elektron-System an (vgl. hierzu auch Abb. 5.1):
Enj = mc
2/
√√√√1 +{ Zα
n− |j + 1/2|+√(j + 1/2)2 − (Zα)2
}2
(5.1.3)
c ist die Lichtgeschwindigkeit und α ≈ 1/137 die Sommerfeldsche Feinstrukturauf-
konstante. Der Drehimpuls l koppelt zusammen mit dem Spin s des Elektrons zum
Gesamtdrehimpuls mit der Quantenzahl j= l ± 1/2.
Durch Entwicklung obiger Relation erha¨lt man in erster Na¨herung die bekannte Fein-
strukturaufspaltung mit dem nichtrelativistischen Anteil En:
Enj = En
α2Z2
n2
(
n
j + 1/2
− 3
4
)
(5.1.4)
Die Bindungsenergie EB eines Niveaus la¨sst sich wie folgt berechnen:
EB = Enj −mc2 (5.1.5)
5.2 Lamb Verschiebung - QED Effekte
Nach der Diracgleichung sind alle Energiezusta¨nde derselben Hauptquantenzahl n mit
demselben Gesamtdrehimpuls j energetisch entartet (vgl. Formel 5.1.4).
1947 jedoch endeckten Lamb und Retherford bei hochfrequenzspektroskopischen Un-
tersuchungen an Wasserstoffatomen eine Abweichung von der U¨bergangsenergie, welche
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Abbildung 5.2: Feynman-Diagramme der Selbstenergie (links) und der Vakuum-
polarisation (rechts). Selbstenergie: Das Photon (gewellte Linie)
wird an einem Vertex von dem Elektron (durchgezogene Linie)
emittiert und an dem zweiten Vertex von demselben Elektron ab-
sorbiert. Es ist keine Zeitrichtung durch einen Pfeil angegeben.
Vakuumpolarisation: Das virtuelle Elektron-Positron-Paar (Kreis-
linie) wechselwirkt u¨ber eine Photon (gewellte Linie) mit einem
Elektron (durchgezogene Linie).
die Dirac-Gleichung liefert. Dabei wurden Wasserstoffatome durch Elektronenbeschuss
in einen metastabilen Zustand angeregt und flogen anschließend durch einen Reso-
nator. Dort wurde der 2s1/2 → 2p1/2-U¨bergang induziert, die dazugeho¨rige Energie-
differenz liegt im Mikrowellenbereich. Dabei wurde festgestellt, dass das 2s1/2- und
das 2p1/2-Niveau nicht wie laut Dirac erwartet, energetisch entartet sind, obwohl bei-
de denselben Gesamtdrehimpuls besitzen. Diese Energiedifferenz wird als
”
klassische“
Lambverschiebung bezeichnet.
Diese Niveauverschiebung legte den Grundstein zur Entwicklung der Quantenelek-
trodynamik, also die quantenfeldtheoretische Beschreibung des Elektromagnetismus.
Feynman, Schwinger und Tomonaga [49] sind die Pioniere dieser Theorie. Sie erhiel-
ten dafu¨r 1965 den Nobelpreis. Heute gilt sie als eine der bestgepru¨ften grundlegenden
physikalischen Theorien. Bei der korrekten theoretischen Beschreibung eines Atoms
mu¨ssen QED-Effekte beru¨cksichtigt werden, welche durch die Entstehung und Ver-
nichtung von Teilchen und ihren Feldern entstehen. Diese Effekte verursachen u.a. eine
Verschiebung der Energieniveaus und werden dann als Korrekturterme zur Lo¨sung der
Diracgleichung beigefu¨gt1. QED-Korrekturen (der ersten Entwicklungsordnung) sind
die Vakuumpolarisation und die Selbstenergie. Zur Lamb-Verschiebung geho¨ren sowohl
die oben genannten QED-Beitra¨ge als auch die Kerneffekte.
1 Die elektromagnetische Wechselwirkung wird in der QED durch den Austausch von Photonen mit
geladenen Teilchen beschrieben. Durch die elektromagnetische Kopplungskonstante, die Feinstruk-
turkonstante α, kann die Sta¨rke der Kraft zwischen zwei Ladungen bestimmt werden. Jede Photon-
wechselwirkung entspricht einer Ordnung in der Kopplungskonstante α. Um die Korrekturterme
zu erhalten, werden sto¨rungstheoretische Rechnungen durchgefu¨hrt, welche nach der Feinstruk-
turkonstanten α und Zα entwickelt werden. Dabei werden ha¨ufig nur die niedrigsten Ordnungen
beru¨cksichtigt.
45
Kapitel 5 Der n=2 3P2→3S1 Innerschalenu¨bergang in He-a¨hnlichen Uran
5.2.1 Selbstenergie
Die Wechselwirkung eines Elektrons mit seinem eigenen Strahlungsfeld bezeichnet man
als Selbstenergie. Ein Elektron, welches sich im Coulombfeld eines Atomkerns befin-
det, kann ein oder mehrere
”
virtuelle“ Photonen emittieren und reabsorbieren. Nach
der Heisenbergschen Unscha¨rferelation ist dies ein erlaubter Prozess, welcher nicht die
Energieerhaltung verletzt. Die vera¨nderte Wechselwirkung mit dem Atomkern und die
Wechselwirkung mit dem virtuellen Photon fu¨hrt zu einer Energieverschiebung [5].
5.2.2 Vakuumpolarisation
Die Vakuumpolarisation beschreibt, wie durch das starke Feld des Kerns kurzzeitig vir-
tuelle Elektronen-Positronen-Paare erzeugt und wieder vernichtet werden. Diese verhal-
ten sich wie ein polarisierbares Medium. Dieser Effekt fu¨hrt zu einer sta¨rkeren Bindung
des Elektrons, im Gegensatz zur klassischen Physik, nach der man eine Lockerung der
Bindungsenergie erwarten wu¨rde.
Abb. 5.2 zeigt die Feyman-Diagramme2 der Selbstenergie und der Vakuumpolarisation,
beide Effekte za¨hlt man zu den Strahlungskorrekturen.
5.2.3 Kerneffekte
Bei zunehmend schweren Atomkernen kontrahiert die Wellenfunktion durch relativis-
tische Effekte (u¨ber die 1/Z-Skalierung von Bohr hinaus), so dass fu¨r die sta¨rksten
gebundenen Elektronen die Masse, Struktur und endliche Ausdehnung des Kerns eine
zunehmende Rolle spielen und bei der Berechnung der Bindungsenergie beru¨cksichtigt
werden mu¨ssen.
U.a. muss in der Diracgleichung (Formel 5.1.2) das Potential des punktfo¨rmigen unend-
lich schweren Kerns durch das eines ausgedehnten Kerns ersetzt werden, welcher eine
endliche Masse besitzt.
Des weiteren stellt sich die Verteilung der Kernladung und die Abweichung der Ver-
teilung des magnetischen Moments des Kerns von dem eines Punktteilchens (Bohr-
Weisskopf-Effekt [50]) als ein Problem in den Berechnungen dar.
2 Ein Feynman-Diagramm ist die graphische Darstellung von Wechselwirkungsprozessen in der
Quantenfeldtheorie. Mit dieser ko¨nnen die Wechselwirkungen u¨bersichtlich dargestellt und fu¨r
theoretische Berechnungen verwendet werden. In diesen Raum-Zeit-Diagrammen werden ein- und
auslaufende Teilchen (z.B. Elektronen und Photonen) sowie kurzzeitig erzeugte und wieder ver-
nichtete virtuelle Teilchen (z.B. Elektron-Positron-Paare), durch Linien symbolisiert. Die Elek-
tronen werden mit durchgezogenen Linien (bzw. Pfeilen) und die Photonen mit gewellten Linien
dargestellt (siehe hierzu Abb. 5.2 und 5.4). Die Raumpunkte, an welchen Teilchen erzeugt oder
vernichtet werden, werden als Vertizes bezeichnet. Linien, welche auf beiden Seiten durch Vertizes
begrenzt sind, charakterisieren virtuelle Teilchen, welche nach aussen nicht in Erscheinung treten
(intermedia¨rere Prozesse). Die Anzahl der Vertizes kennzeichnet die Ordnung, welche in der Ent-
wicklung einer sto¨rungstheoretischen Rechnung beru¨cksichtigt wird. So stellen Graphen mit zwei
Vertizes Entwicklungsterme erster Ordnung dar, Graphen mit vier Vertizes Entwicklungsterme
zweiter Ordnung usw. ; fu¨r weitere Details sei auf die Literatur verwiesen, z.B. [51, 52].
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Abbildung 5.3: Die einzelnen Betra¨ge der 1s-Lamb-Verschiebung in H-artigen Sys-
temen gegen die Kernladungszahl Z aufgetragen [53]. Die Lamb-
Verschiebung skaliert mit Z4 und wurde aus diesem Grunde durch
diesem Term normiert. Bei wachsender Kernladungszahl Z spielt
die Ausdehnung des Kerns eine zunehmend gro¨ßere Rolle. Der
Beitrag der Vakuumpolarisation nimmt ebenso zu.
Die Bedeutung der einzelnen QED-Beitra¨ge ist fu¨r kernnahe Elektronen wesentlich
gro¨ßer als fu¨r Zusta¨nde mit ho¨herem Drehimpuls. Ausserdem ist die Sta¨rke der einzel-
nen Beitra¨ge von der Kernladungszahl Z abha¨ngig. In leichten Systemen (kleines Z) ist
die Selbstenergie die wichtigste Korrektur. Die Vakuumpolarisation spielt in schweren
Systemen eine gro¨ßere Rolle als in leichten. Die Kernausdehnung leistet erst bei hohem
Z einen immer gro¨ßer werdenden Beitrag.
Um die Korrekturen zusammenzufassen, wird die Lamb-Verschiebung fu¨r das 1s-Niveau
in H-artigen Ionen angegeben [53]:
∆ELamb =
α
pi
(αZ)4
n3
F (αZ)m0c
2 (5.2.1)
F (αZ) ist eine dimensionslose Funktion, welche die quantenelektrodynamische Effek-
te (Vakuumpolarisation, Selbstenergie u.a.) umfasst. Vereinfacht skalieren die QED-
Beitra¨ge mit Z4/n3.
In Abb. 5.3 sind die Gro¨ßenanteile der einzelnen Beitra¨ge bei verschiedenen Kernladun-
gen dargestellt. Schwere hochgeladene Ionen eignen sich offensichtlich besonders gut um
QED-Effekte wie die Lamb-Verschiebung zu studieren. In H-artigen Uran (U91+) z.B.
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liegen die QED-Korrekturen bei ∆EQED ≈ 500 eV [54], wa¨hrend diese in Wasserstoff
lediglich ∆EQED≈10−6 eV [55, 56] ausmachen.
5.2.4 Mehrelektronensysteme - He-artige Systeme
Bis hierher wurden ausschließlich wasserstoffa¨hnliche Systeme betrachtet. Diese sind
durch ihre einfache Struktur durchaus hervorragende Testsysteme. Andererseits sind
Mehrteilchensysteme besonders interessant, um Vielko¨rpereffekte zu studieren. He-
artige Systeme eignen sich dafu¨r besonders gut. Jedoch ist die theoretische Beschrei-
bung schwieriger als dies bei dem Ein-Elektronsystemen der Fall ist. Die Diracglei-
chung liefert keine analytisch lo¨sbare Beschreibung atomarer Zusta¨nde von Mehr-
Elektronensystemen. Fu¨r den nichtrelativistischen Fall muß die stationa¨re Schro¨dinger-
gleichung gelo¨st werden, welche die statische Elektron-Elektron-Wechselwirkung expli-
zit entha¨lt:
Hψ = Eψ (5.2.2)
Dabei bezeichnet ψ die Zweielektronenwellenfunktion und H den Hamiltonoperator:
H = hs(1) + hs(2)− Ze
r1
− Ze
r2
+
e
|r1 − r2| (5.2.3)
r1 und r2 sind die Elektronenkoordinaten. hs(1) und hs(2) sind die separaten Hamil-
tonoperatoren fu¨r freie, nichtkorrelierte Elektronen. −Ze
r1
und −Ze
r2
sind die Kernpoten-
tialterme und e|r1−r2| gibt die Elektron-Elektron-Wechselwirkung an.
In einer verbesserten Beschreibung von schweren He-artigen Ionen ko¨nnen zudem re-
lativistische Korrekturen niedrigster Ordnung, wie die Breit-Wechselwirkung3, beru¨ck-
sichtigt werden. Diese Systeme eignen sich also fu¨r das Studium von relativistischen
Effekten.
Auch wenn die Theorie fu¨r die QED-Korrekturen in Zweielektronensystemen wesent-
lich komplizierter als in Ein-Elektronensystemen ist und man Elektronen-Korrelation,
QED und relativistische Effekte nicht vollsta¨ndig voneinander trennen kann, wurden
basierend auf verschiedenen theoretischen Methoden, wie z.B. RMBPT (Relativistic
Many-Body Pertubation Techniques) oder MCDF (Multi-Configuration Dirac-Fock),
große Fortschritte gemacht [57, 58, 59, 60, 61, 62, 63].
Abb. 5.4 zeigt die graphische Darstellung (Feynman-Diagramme) der Zwei-Elektron-
QED-Effekte. Dazu geho¨ren strahlende Beitra¨ge, wie Selbstenergieabschirmung und
Vakuumpolarisation, und nicht-strahlende Beitra¨ge, zu diesen za¨hlt der Zwei-Photonen-
Austausch. Die dargestellten Diagramme zeigen Beitra¨ge der zweiten Entwicklungsord-
nung von α, d.h. vier Wechselwirkungsvertices sind enthalten. Die einfachste Elektron-
Elektron-Wechselwirkung ist in Abb. 5.4 oben dargestellt. Diese beinhaltet den Ein-
Photonen-Austausch von zwei Elektronen, welcher in der ersten Entwicklungsordnung
von α beinhaltet ist.
3 durch den endlichen Wert der Lichtgeschwindigkeit kommt es zu einer endlichen Zeitdauer der
Signalausbreitung bei der Coumbwechselwirkung. Dieser Retadierungseffekt wird in der Breit-
Wechselwirkung beru¨cksichtigt. Daru¨ber hinaus beinhaltet sie die magnetische Wechselwirkungen
(Strom-Strom-Wechselwirkungen) zwischen zwei bewegten elektrischen Ladungen.
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Abbildung 5.4: Abb. oben: Beispiel fu¨r Feynman-Diagramm des Ein-Photon-
Austausches (gewellte Linie) zwischen zwei Elektronen (durchge-
zogene Linie).
Abb. unten: a) und b) nicht-strahlende (nicht-radiativ) Bei-
tra¨ge: Zwei-Photonenaustausch; strahlende (radiative) Beitra¨ge:
c) Vakuumpolarisation und d) Abschirmung der Selbstenergie.
Fu¨r verschieden schwere He-artige Systeme konnte der Zwei-Elektron-Beitrag zu der
Grundzustandsenergie gemessen werden [64]. Die letzte Messung fand an dem Elek-
tronenku¨hler (vgl. Abschnitt 6.1.1) der GSI statt, bei welcher der vollsta¨ndige Zwei-
Elektronenbeitrag zur Grundzustandsenergie in He-artigen Uran bestimmt werden konn-
te [65].
5.2.5 Innerschalenu¨berga¨nge
Bis jetzt wurden Korrekturen fu¨r den Grundzustand betrachtet. Die Diskussion von
angeregten Zusta¨nden in He-artigen Systemen ist komplizierter. Dies liegt u.a. daran,
dass fu¨r Ionen mit hoher Kernladungszahl Z die Zusta¨nde mit demselben Gesamtdreh-
impuls J (z.B. 23P1 und 2
1P1) quasi entartet sind (Konfigurationsmischung; besitzen
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Abbildung 5.5: Termschema von Li-artigen Uran. Eingezeichnet sind mo¨gliche
U¨berga¨nge innerhalb des n=2-Niveaus. Im Fall einer vollbesetz-
ten 1s-Schale ist kein U¨bergang in den Grundzustand mo¨glich.
Gekennzeichnet ist der fu¨r diese Arbeit relevante Dipolu¨bergang
(E1) von der 2p3/2-Schale in den 2s1/2-Zustand.
dieselbe Parita¨t und den gleichen Drehimpuls). Trotzdem wurden auch zu diesem The-
ma viele theoretische Arbeiten durchgefu¨hrt, welche die QED-Effekte der ho¨heren Ord-
nungen beru¨cksichtigen [57, 66, 67].
5.2.6 Li-artige Systeme
Das Termschema von Li-artigen Ionen (Kern mit 3 Elektronen) mit einer vollbesetzten
K-Schale (siehe Abb. 5.5) ist dem von H-artigen Ionen sehr a¨hnlich. Hierbei ist jedoch
zu beachten, dass auf Grund der Elektron-Elektron-Wechselwirkung das 2p3/2-Niveau
ho¨her als das 2s1/2-Niveau liegt. In diesem Fall sind durch die abgeschlossene K-Schale
keine U¨berga¨nge in den Zustand n = 1 mo¨glich. U¨berga¨nge ko¨nnen nur noch in die
2s1/2-Schale stattfinden.
Li-artige Systeme wurden ausfu¨hrlich studiert, da sie im Gegensatz zu He-artigen Sys-
temen besser theoretisch zu beschreiben sind (es liegt z.B. keine Quasi-Entartung vor).
Besonders im Fall einer voll besetzten 1s-Schale a¨hneln sie den H-artigen Systemen.
Die fu¨r diese Arbeit als Referenz dienende wichtige U¨bergangsenergie ist die des
1s22p2P3/2 → 1s22s2S1/2 -U¨bergangs in Li-artigen Uran. Diese wurde bereits an der
Super-EBIT am LLNL (Lawrence Livermore National Laboratory) sehr genau vermes-
sen [68, 69]: 4459.37±0.21 eV.
In der vorliegenden Arbeit wird die erste Messung des 1s2p3P2→ 1s2s3S1-U¨bergangs
in He-artigen Uran diskutiert. Da zu den Energienivaus der n= 2-Schale in hochgela-
denen Ionen kaum experimentelle Daten existieren, ist eine Messung des oben genann-
ten U¨bergangs a¨ußerst wichtig. Sie bietet die einzigartige Mo¨glichkeit, die Theorie zu
u¨berpru¨fen, denn angeregte Zusta¨nde in schweren He-artigen Sytemen sind durch die
quasi-entarteten Zusta¨nde theoretisch schwerer zu beschreiben als der Grundzustand.
Des weiteren ko¨nnen QED- und relativistische Effekte bei starken Feldern studiert wer-
den, diese sind in hochgeladenen Ionen gravierender als in leichten Systemen. Im Fall
von He-artigen Uran ist es zusa¨tzlich mo¨glich, die Elektron-Elektron-Wechselwirkung
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durch Vergleich mit H-a¨hnlichen Ionen zu studieren. In der folgenden Tabelle sind die
theoretischen Werte (mit den einzelnen Korrekturbeitra¨gen) fu¨r den Innerschalenu¨ber-
gang angegeben.
Beitrag Wert [eV]
EDirac 4527.97
Eint +22.00
E1e
−
QED - 40.64
E2e
−
QED +0.76
Erel - 0.09
ETotal 4510.03
Tabelle 5.1: Einzelne Energiebeitra¨ge fu¨r den 1s2p3P2→1s2s3S1-U¨bergang in He-
artigem Uran [66]. Ganz oben wird die Energie nach Dirac angegeben,
jedoch wurde hierbei die endliche Kernausdehnung beru¨cksichtigt.
Eint beru¨cksichtigt die Elektron-Elektron-WW, welche man aus der
Breit-Gleichung gewinnt. Die na¨chsten beiden Terme geben die Ein-
und Zwei-Elektron QED-Korrekturen an und Erel ist der relativis-
tische Ru¨ckstoss-Korrekturterm (relativistische Betrachtung der un-
terschiedlichen Massen von Elektron und Kern). In der letzten Spalte
ist die zu erwartende totale U¨bergangsenergie angegeben.
5.2.7 1s2p3P2→1s2s3S1 -U¨bergang in He-artigen Uran
In Abb. 5.6 ist das Termschema mit den mo¨glichen U¨berga¨ngen von He-artigen Uran
dargestellt. In schweren He-artigen Ionen ist die Spin-Bahn-Kopplung fu¨r das einzelne
Elektron gro¨ßer als die Wechselwirkung der verschiedenen Elektronen untereinander.
Aus diesem Grunde werden sie durch die j-j-Kopplung beschrieben. In diesen schweren
Ionen sind nun U¨berga¨nge mo¨glich, welche nach den Dipolauswahlregeln verboten sind
[70]. Deswegen konkurriert der hier relevante Dipolu¨bergang E1 (1s2p3P2→ 1s2s3S1)
mit dem Grundzustandsu¨bergang M2 (magnetischer Quadrupol 1s2p3P2 → 1s2 1S0).
Es gibt also zwei Zerfallsmo¨glichkeiten, nach welchen das 1s2p3P2-Niveau durch di-
rekten Elektroneneinfang oder nach einem Kaskadenu¨bergang4 durch ein Elektron be-
setzt wurde. Abb. 5.7 zeigt das Verha¨ltnis des E1-Innerschalenu¨bergangs zu dem M2-
U¨bergang in den Grundzustand als Funktion der Kernladungszahl. In He-artigen Uran
(Z=92) zerfa¨llt der 1s2p3P2-Zustand mit einer Wahrscheinlichkeit von 30% u¨ber dem
elektrischen Dipolu¨bergang [71].
4 Bei dem Elektroneneinfang in den Grundzustand ko¨nnen auch Elektronen in ho¨here Niveaus einge-
fangen werden. Diese zerfallen u¨ber Zwischenzusta¨nde, bei jedem U¨bergang wird dabei ein Photon
emittiert.
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Abbildung 5.6: Termschema von He-artigem Uran. Eingezeichnet sind die mo¨gli-
chen U¨berga¨nge. Hervorgehoben (dicker roter Pfeil) ist der hier
relevante Dipolu¨bergang.
Abbildung 5.7: Verzweigungsverha¨ltnis fu¨r den 1s2p3P2 → 1s2s3S1-U¨bergang in
He-artigen Ionen als Funktion der Kernladungszahl [71].
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Kapitel 6
Messung des n=2
3P2→3S1-U¨bergangs in He-a¨hnlichen
Uran
Im folgenden Kapitel wird der experimentelle Aufbau der Messung mit dem Kristall-
spektrometer am ESR der GSI beschrieben. Der Beschleunigerkomplex wird mit den
fu¨r das Experiment wichtigen Komponenten beschrieben. Des weiteren werden noch
die physikalische Besonderheiten von Untersuchungen an sich schnell bewegenden Io-
nen erla¨utert. Im Anschluss werden die Ergebnisse des Experiments diskutiert und mit
den Theorien verglichen.
6.1 Experimenteller Aufbau und Durchfu¨hrung
Die Messung des 1s2p3P2→ 1s2s3S1 U¨bergangs in He-artigen Uran wurde am Schwe-
rionenspeicherring der Gesellschaft fu¨r Schwerionenforschung (GSI) durchgefu¨hrt. Hier
hat man die einzigartige Mo¨glichkeit, Ionen bis hin zu nacktem Uran (U92+) zu erzeu-
gen und zu speichern. Man hat hier aus diesem Grund u.a. die Mo¨glichkeit, u¨ber die
Messung von Bindungsenergien, QED in starken Feldern zu studieren.
6.1.1 Der GSI Beschleunigerkomplex
Die Hauptkomponenten der Beschleunigeranlage der GSI (Abb. 6.1) sind der Linear-
beschleuniger UNILAC (UNIversal Linear ACcelerator), das Schwerionensynchrotron
SIS und der Experimentierspeicherring ESR (Abb. 6.2).
UNILAC
Niedrig geladene Ionen werden aus den Ionenquellen (Penning- oder MEVVA-Quellen
[33]) extrahiert. Die Ionen werden im UNILAC beschleunigt und bei einer Zwischen-
energie von 1.4 MeV mittels Stripping1 weiter ionisiert und so in einen ho¨heren La-
1 Stoß mit einem Target (Gas oder Festko¨rperfolie), bei welchem Elektronen aus der Atomhu¨lle
herausgeschlagen werden. Hierbei muss mindestens die fu¨r den gewu¨nschten Ladungszustand no¨tige
Ionisationsenergie als Stossenergie bereitgestellt werden.
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Abbildung 6.1: Die GSI-Beschleunigeranlage, bestehend aus UNILAC, SIS
und ESR.
dungszustand gebracht (fu¨r Uran typischerweise 28+). Die Ionen werden dann im Alva-
rez weiterbeschleunigt und ko¨nnen anschliessend durch ein zweites Strippertarget ho¨her
ionisiert werden, bevor sie in das SIS eingeschossen werden. Fu¨r Uranionen liegt die
Einschussenergie bei 11.4 MeV/u und der intensivste Ladungszustand bei 73+ [72, 73].
SIS
Im SIS ko¨nnen die Ionen abha¨ngig von ihrer Masse und ihrem Ladungszustand wei-
terbeschleunigt (Neon bis auf 2 GeV/u und Uran bis auf 1 GeV/u) und in die ver-
schiedenen Experimentierbereiche geleitet oder in den ESR-Speicherring eingeschossen
werden. Durch den Fragmentseparator (FRS) besteht zusa¨tzlich die Mo¨glichkeit, die
projektila¨hnlichen Fragmente des Ionenstrahls nach einer Reaktion in einem Target
nach Massen- oder Ladungszustand zu selektieren. In der Transferlinie zwischen SIS
und ESR kann ab einer Energie von ≈300 MeV/u (60% der Lichtgeschwindigkeit) mit-
tels einer weiteren Stripperfolie ein Strahl vollsta¨ndig ionisierter Uranionen erzeugt
werden.
ESR
Der vom SIS transferierte Ionenstrahl kann im ESR fu¨r Experimente gespeichert ver-
wendet oder alternativ geku¨hlt zu Experimentierpla¨tzen außerhalb des ESR transferiert
werden.
Der ESR ist dafu¨r ausgelegt, hochgeladene Ionen zu ku¨hlen und fu¨r Experimente zu
speichern. Er besitzt eine Umfang von 108 m (die Ha¨lfte des SIS-Umfangs) und die
Ringdipolmagnete eine magnetische Steifigkeit von Bρ = 10Tm. Dies ermo¨glicht, nack-
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Abbildung 6.2: Schematischer Aufbau des ESR, mit dem internen Gastarget und
dem Elektronenku¨hler.
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tes Uran bis zu einer maximalen Energie von ≈ 560 MeV zu speichern. Diese Ionen
ko¨nnen bei einem Vakuum von 2 ·10−11 mbar u¨ber mehrere Stunden gespeichert wer-
den.
Die gewu¨nschte Strahlenergie kann durch gezieltes Abbremsen und Beschleunigen des
Strahls in Hochfrequenzkavita¨ten eingestellt werden. Trotz Strahlintensita¨tsverlusten
durch Restgasstreuung ko¨nnen bei niedrigen Energien z.B. fu¨r Uran bei 50 MeV/u,
Teilchenzahlen von rund 108 im Speicherring erreicht werden. Bei niedrigeren Teilchen-
zahlen ko¨nnen auch Energien bis runter auf 5 MeV erreicht werden [74].
Das Abbremsen des Ionenstrahls dient dazu, Sto¨reffekte bei spekroskopischen Unter-
suchungen an schnell bewegten Systemen, wie z.B. der Dopplereffekt, zu minimieren.
Die Auspra¨gung des dabei zu erwartetenen Fehlers ist von der Projektilgeschwindigkeit
und von dem Beobachtungswinkel abha¨ngig (vgl. Abschnitt 6.1.2).
Elektronenku¨hler
Der Ionenstrahl muss nach der Injektion in den ESR zuna¨chst geku¨hlt werden, um
eine scharfe Geschwindigkeitsverteilung der Ionen zu erhalten und die Lebensdauer zu
verla¨ngern. Ku¨hlen bedeutet, die Geschwindigkeitsverteilung der Ionen und den Durch-
messer des Ionenstahls zu verringern.
Der
”
heiße Strahl“, der vom SIS transferiert wird, besitzt zuna¨chst eine große Impuls-
unscha¨rfe und ein breites Strahlprofil (gema¨ß der Maxwellschen Temperaturverteilung).
Die hohe Anzahl von Sto¨ßen mit dem Restgas wu¨rde bei 106 Umla¨ufen in der Sekunde
unkompensiert schnell zu einer weiteren Aufweitung und einer Reduzierung der Lebens-
dauer des Strahls fu¨hren. Deswegen ist es notwendig, den Ionenstrahl kontinuierlich zu
ku¨hlen. Der im Ring umlaufende Ionenstrahl wird auf einer 2.5 m langen Strecke des
Elektronenku¨hlers mit einem nahezu monoenergetischen Elektronenstrahl u¨berlagert
(Abb. 6.3). Der Elektronenstrahl kann sowohl in transversale als auch in longitudina-
le Richtung auf sehr niedrige Temperaturen eingestellt werden und hat ein sehr viel
schmaleres Impulsprofil als der urspru¨ngliche Ionenstrahl. Durch die Coulombwechsel-
wirkung u¨bertragen die Ionen ihren Impuls bei den Sto¨ßen auf die Elektronen. Die
Ionen werden dadurch ausgerichtet und abgeku¨hlt. Das Volumen des Phasenraumes
der Ionen wird bei der Ku¨hlung reduziert und die Geschwindigkeitsverteilung schma-
ler.
Wird der Strahl im ESR weiter abgebremst, muß er auch bei der neu eingestellten
Energie geku¨hlt werden.
Die Energie der Ionen stimmt nach dem Ku¨hlprozess mit der des Elektronstrahls u¨ber-
ein. Durch geringe Variation der Ku¨hlerspannung kann die Ionenstrahlenergie mit einer
relativen Genauigkeit von 10−6 gesteuert werden [75].
Die Umlauffrequenz der Ionen la¨sst sich mittels der Schottky-Analyse messen.
Nicht alle Teilchen im Ring besitzen denselben Impuls und damit dieselbe Frequenz.
Der Ionenstrahl besteht aus kontinuierlichen Ladungstra¨gern, deren Impuls statistisch
um den Mittelwert schwanken und deswegen keinen kontinuierlichen Strom darstellen.
Die Ladungstra¨ger induzieren Bildladungen auf kapazitiven Strahlsonden. Aus diesem
Schottky-Signal la¨sst sich durch Fouriertransformation ein Frequenzsspektrum ermit-
teln, welches wiederum proportional zur Impulsverteilung der Ionen ist (vgl. Abb. 6.4).
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Abbildung 6.3: Der Elektronku¨hler im ESR.
Die Schottky-Analyse kann somit als Diagnose fu¨r die aktuelle Impulsverteilung eines
Strahls und so als Monitor fu¨r den Ku¨hlvorgang verwendet werden [76, 77].
Das interne Gastarget
Das Experiment wurde am internen Gas-Target im ESR durchgefu¨hrt. Fu¨r optima-
le Experimentierbedingungen ist im gesamten Ring einschließlich der Targetvakuum-
kammer ein Ultrahochvakuum (≈10−11mbar) notwendig. Das U¨berschalltarget, dessen
Strahl unter Umsta¨nden aus vielen wohldefinierten kleinen Clustern aufgebaut ist, be-
steht aus einem hochkollimierten U¨berschallgasstrahl hoher Dichte [78, 79]. Es ko¨nnen
verschiedene Gase als Target verwendet werden (H2, N2, CH4, Ar, Kr und Xe). Je
nach chemischen Eigenschaften und Temperaturen der Gase ko¨nnen verschiedene Teil-
chendichten erreicht werden. Bei dem Experiment wurde als Targetgas Stickstoff mit
einer durchschnittlichen Teilchendichte von 1012 Teilchen/cm3 verwendet. Die Breite
des Jetstrahls ist durch die Skimmergeometrie festgelegt und betra¨gt 5 mm.
6.1.2 Relativistische Korrekturen aufgrund bewegter
Strahlungsquellen
Da sich die Ionen mit einer hohen Geschwindigkeit (hier z.B. ≈30% der Lichtgeschwin-
digkeit) bewegen, mu¨ssen Dopplerkorrekturen bei der Berechnung von U¨berga¨ngen im
Projektil vorgenommen werden.
Durch den relativistischen Dopplereffekt ist die von schnell bewegenden Ionen emit-
tierte Strahlung im System des Beobachters (Laborsystem) zu vera¨nderten Energien
verschoben. Die U¨bergangsenergie im Emittersystem kann durch folgende Transforma-
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Abbildung 6.4: Schottky-Frequenzspektrum des ungeku¨hlten (rot) und geku¨hlten
Strahls (blau), nach der Ku¨hlung betra¨gt die relative Impulsver-
teilung ∆p/p ≈ 10−5 bei typischen Intensita¨ten von 108 Ionen.
tion berechnet werden:
Eproj = Elab · γ (1− β cos Θlab) (6.1.1)
Dabei bezeichnet Eproj die Energie im Emittersystem, Elab Energie im Laborsystem
und Θlab ist der Beobachtungswinkel, γ=1/
√
1− β2 ist der Lorentzfaktor mit β=v/c.
Durch die Wahl der Geschwindigkeit der Ionen kann man sich den relativistischen
Dopplereffekt zu Nutze machen, um die Energie im Laborsystem in den fu¨r das Spek-
trometer messbaren Energiebereich zu verschieben. Des weiteren hat man so den gros-
sen Vorteil, Referenzlinien, welche auch von Ionen emittiert werden, in die Na¨he der
unbekannten Linie schieben zu ko¨nnen oder diese sogar zum U¨berlapp zu bringen.
Da die Ionengeschwindigkeit mit Hilfe der Ku¨hlerspannung (vgl. Formel 6.3.2 in Ab-
schnitt 6.3.2) sehr genau bestimmt werden kann, ist die relative Unsicherheit bei der
Energiebestimmung durch diese Methode sehr gering. Fehler bei der genauen Ener-
giebestimmung ko¨nnen durch Messungenauigkeiten des Beobachtungswinkels und der
Ionengeschwindigkeit entstehen.
Aus der Gaussschen Fehlerfortpflanzung erha¨lt man die Dopplerverbreiterung der Ener-
gielinie:[
∆Eproj
Eproj
]
=
[
β sin Θlab
1− β cos ΘlabΘlab
]2
+
[(
βγ2 − cos Θlab
1− cos Θlab
)
∆β
]2
+
[
∆Elab
Elab
]2
(6.1.2)
Aus der obigen Formel la¨sst sich erkennen, dass aus niedrigen Strahlenergien eine ge-
ringere relative Unsicherheit resultiert. Es ist deswegen sinnvoll, den Ionenstrahl auf
niedrige Energien abzubremsen [33, 80].
Eine schnell bewegte Ro¨ntgenquelle hat nicht nur eine Dopplerverschiebung der Energie
zur Folge. Wie bereits in Abschnitt 3.4 diskutiert, spielt bei gekru¨mmten Kristallen ne-
ben der Johannverbreiterung auch eine Linienkru¨mmung auf dem Detektor eine Rolle.
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Abbildung 6.5: a) Simulation (MacRay [93]) der von der CCD-Kamera registrier-
ten Ro¨ntgenphotonen bei einer bewegten Quelle (oben) und einer
stationa¨ren Quelle (unten);
b) Projektion des Zweidimensionalen Ortsbildes von a) auf die
x-Achse. Eingabe-Parameter wurden den Bedingungen des Expe-
riments angepasst.
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Wird die Ebene des Rowlandkreises (vgl. Abschnitt 3.2.3) des Spektrometers senkrecht
zur Bewegungsrichtung einer schnell bewegten Ro¨ntgenquelle platziert, so verursacht
diese, verglichen mit stationa¨ren Quellen, eine schra¨ge Linie auf dem Detektor (siehe
Abb. 6.5). Die Steigung der Linie ist proportional zu der Geschwindigkeit der Ionen
bzw. der Ro¨ntgenquelle. Die schra¨ge Linie wird durch die Wellenla¨ngena¨nderung, be-
dingt durch den Dopplereffekt, bei vera¨nderten Beobachtungswinkel Θlab verursacht
[81, 82, 83]:
λlab = λproj · γ (1− β cos Θlab) (6.1.3)
6.2 Aufbau und Messung
Im Folgenden wird der experimentelle Aufbau zur Messung des besprochenen Inner-
schalenu¨bergangs beschrieben.
Die zu erwartende Energie des Ro¨ntgenu¨bergangs 1s2p3P2 → 1s2s3S1 in He-artigen
Uran liegt bei 4.5 keV. Bis jetzt wurde dieser U¨bergang in He-artigen Uran noch nicht
eindeutig nachgewiesen. Es existieren Daten zu leichteren He-artigen Systemen (bis
Z=54 [84]) und indirekte Messungen durch Lebensdauermessungen [85]. An der Super-
EBIT in Livermore wurde zuerst ein Experiment zur Messung des 1s2p3P2→1s2s1S1-
U¨bergangs durchgefu¨hrt, jedoch konnte dieser U¨bergang in den Messdaten nicht ein-
deutig identifiziert werden [86].
Um den 1s2p3P2→1s2s3S1-U¨bergang zu messen, muss zuna¨chst das 1s2p3P2-Niveau ef-
fizient bevo¨lkert werden. Dazu werden H-artige Uranionen (U91+) auf ein Stickstoffgas-
target geschossen. Durch direkten Elektroneneinfang oder durch das Einfangen in hohe
Rydbergniveaus und darauf folgende Kaskadenu¨berga¨nge erha¨lt man den gewu¨nschten
Ladungszustand in der gewollten Konfiguration [87].
Fu¨r eine Referenzmessung in Li-artigen Uran (U89+) (siehe Abschnitt 5.2.6) wurde He-
artiges Uran auf das Target geschossen.
In jedem Messzyklus werden rund 108 Ionen gespeichert, geku¨hlt und auf die gewu¨nsch-
te Energie abgebremst. Der Ionenstrahl hat eine transversale Ausdehnung von ≈2 mm
und wird auf das molekulare Gasjettarget (N2) geschossen, welches einen Durchmesser
von ≈5 mm besitzt.
Am internen Gastarget besteht die Mo¨glichkeit, unter verschiedenen Beobachtungs-
winkeln Ro¨ntgendetektoren anzubringen. Bei dem Experiment im August 2007 wurden
mehrere Halbleiterro¨ntgendetektoren, eine CCD-Kamera und das Kristallspektrometer
aufgebaut (Abb. 6.6). Fu¨r die Messung relevant sind das Kristallspektrometer und ein
Standard Ge(i)-Halbleiterdetektor, welcher fu¨r die Normierung unter einem Beobach-
tungswinkel von 35◦ installiert wurde. Der Halbleiterdetektor besitzt zwar eine we-
sentlich schlechtere Energieauflo¨sung, aber dafu¨r einen gro¨ßeren Spektralbereich (bei
diesem Versuchsaufbau ∼28 keV) als das Spektrometer (in der hier verwendeten Kon-
figuration ∼80 eV). Aus diesem Grund kann das mit dem Detektor aufgenomme Spek-
trum ([88, 89]) in Kombination mit dem des Spektrometers als eindeutiger Beleg fu¨r
die Messung des gewu¨nschten U¨bergangs verwendet werden.
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Abbildung 6.6: Experimenteller Aufbau: Oben: Das Kristallspektrometer ist unter
einem Beobachtungswinkel von 90◦ und der Ge(i)-Detektor unter
einem Winkel von ca. 35◦ aufgebaut.
Unten: Die Wechselwirkungszone von Ionenstrahl mit Gastarget
liegt ausserhalb des Rowlandkreises, wa¨hrend die Quelle (Ro¨nt-
genro¨hre und Zinktarget) der Zink-Kα-Linien innerhalb des Row-
landkreises liegen.
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Kristallspektrometer und Detektor sind durch ein 100µm dickes Berylliumfenster vom
Vakuum der Ultrahochvakuum-Wechselwirkungskammer (Restgasdruck ≈ 10−11mbar)
getrennt. Im Spektrometer herrscht ein Basisdruck von 10−5 mbar. Das Bragg-Spektro-
meter wurde unter einem Beobachtungswinkel von 90◦ installiert. Die Ebene des Row-
landkreises (Ø=800 mm) wurde senkrecht zum Ionenstrahl ausgerichtet (siehe Abb. 6.6),
um eine fast identische Auflo¨sung wie bei stationa¨ren Quellen zu gewa¨hrleisten. Der
Spektrometeraufbau ist dem Aufbau, welcher bei der Aufnahme der Kα1,2-Emissions-
linien verwendet wurde (vgl. Abschnitt 4.3.1 bis 4.3.4), sehr a¨hnlich. Jedoch wurde in
Hinsicht auf die zu messende Energie der Winkelblock auf den Bragg-Winkel von 46◦
angepasst. Es wurde ein zylindrisch gekru¨mmter Germaniumkristall (220) (vgl. Ab-
schnitt 4.3.1), mit einer Fla¨che von 25×50 mm2 verwendet. Die Wechselwirkungszone
von Ionenstrahl und Gasjet ist 785.05± 0.46 mm vom Kristall enfernt, liegt also u¨ber
185 mm ausserhalb des Rowlandkreises (vgl. Abb. 6.6). Zwischen Wechselwirkungszone
und Kristall wurde noch eine Ro¨ntgenro¨hre und ein Zinktarget 424.05 mm vom Kristall
entfernt installiert. Die CCD-Kamera ist 575.75± 0.65 mm vom Kristall entfernt.
Die durch Photoionisation der Ro¨ntgenro¨hre angeregten Kα1- und Kα2-Emissionslinien
von Zink (8638.91 eV, 8615.82 eV [4]) werden in zweiter Reflexionsordnung gebrochen
und auf die CCD-Kamera fokussiert und dienen als stationa¨re Referenzquelle.
Wie bereits ausfu¨hrlich diskutiert, besitzt das Spektrometer einen eingeschra¨nkten
Spektralbereich. Aus diesem Grunde ist es notwendig, die zu messende Innerscha-
lenu¨bergangsenergie in einen fu¨r das Spektrometer sichtbaren Energiebereich zu schie-
ben. Hierzu macht man sich den Dopplereffekt zunutze. Die Beziehung zwischen Energie
im Emitter und Laborsystem vereinfacht sich bei einem Beobachtungswinkel Θlab=90
◦
zu:
Eproj = Elab · γ (6.2.1)
Um die U¨bergangsenergie von 4.510 keV auf 4.309 keV zu schieben, ist unter 90◦ eine
Strahlenergie von 43.57 MeV/u notwendig (entspricht γ= 1.04677). Ro¨ntgenphotonen
dieser Energie werden in erster Reflexionsordnung gebrochen und treffen an fast der-
selben Stelle wie das Zinkfluoreszenslicht die CCD-Kamera.
Da jedoch die stationa¨re Quelle u¨ber 360 mm von der Ionen-Gas-Wechselwirkungszone
entfernt ist und diese nur mit einer Unsicherheit von ±0.04◦ im Beobachtungswinkel
angegeben werden kann, ist es sinnvoller, eine andere Referenz fu¨r die relative Energie-
messung zu verwenden. Aus diesem Grunde wurde eine zweite Messung an Li-artigen
Uran durchgefu¨hrt. Es wurde der 1s22p2P3/2→ 1s22s2S1/2 -U¨bergang verwendet, um
auch mit einer bewegten Quelle kalibrieren zu ko¨nnen. Da in dieser Konfiguration der
Quellort der Referenzlinie und der des gesuchten U¨bergangs u¨bereinstimmen, entfal-
len Fehler, welche durch den Quellort oder dem Beobachtungswinkel bedingt sind. Zur
passenden Dopplerverschiebung ist eine Strahlenergie von 32.62 MeV/u (γ = 1.03503)
notwendig.
Unter diesen Bedingungen wurden, u¨ber ca. 4 Tage verteilt, Daten aufgenommen. Zusa¨tz-
lich wurde ta¨glich ein Kalibrationsspektrum mit Ro¨ntgenro¨hre und Zinktarget aufge-
nommen, um die Stabilita¨t des Spektrometers zu dokumentieren.
62
6.3 Datenanalyse
Abbildung 6.7: Dokumentation der Stabilita¨t des Spektrometers wa¨hrend der
Strahlzeit. Es sind die relativen Absta¨nde der Kα1- und Kα2-Linien
der chronologisch geordneten Dateinummern aufgetragen.
6.3 Datenanalyse
Im folgenden Abschnitt wird die Analyse der Daten diskutiert und die hieraus folgen-
den Ergebnisse dargestellt. Die Datenanalyse ist gro¨ßtenteils von dem Hauptverant-
wortlichen des Experiments, Martino Trassinelli, durchgefu¨hrt worden. Des weiteren
werden die systematischen Fehler bei der Durchfu¨hrung und Analyse untersucht und
quantifiziert. Zum Abschluss werden die Resultate mit der Theorie verglichen.
6.3.1 Zinkspektrum
Wie bereits erla¨utert, wurde jeden Tag mittels Ro¨ntgenro¨hre und Zinktarget das Kα-
Emissionsspektrum von Zink als Referenz und Stabilita¨tskontrolle aufgezeichnet.
Bei den mit der CCD-Kamera aufgenommenen Rohdaten wurden zuna¨chst eine Clus-
teranalyse (vgl. hierzu Abschnitt 4.3.5) durchgefu¨hrt und geeignete Energiebedingun-
gen gesetzt. Im Anschluss musste eine Kru¨mmungskorrektur durchgefu¨hrt werden (vgl.
hierzu Abschnitt 4.4.1 und 4.4.2). In Abb. 6.8 ist das zweidimensionale Spektrum von
Li- und He-artigem Uran und dessen Projektion auf die x-Achse ersichtlich. Die Effi-
zienz des Spektrometers in der Konfiguration fu¨r die Zinkanalyse betra¨gt 8×10−7 und
die Auflo¨sung ∼2 eV.
Um die Wellenla¨ngenstabilita¨t des Spektrometers wa¨hrend der gesamten Strahlzeit
zu u¨berpru¨fen, wurde fu¨r die Daten der einzelnen Tage jeweils die Position des Schwer-
punktes der einzelnen Emissionslinien ermittelt und miteinander verglichen (Abb. 6.7).
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Abbildung 6.8: Unkalibrierte Daten (2D-Plot und Projektion auf die x-Achse) von
Li-artigem (links) und He-artigem Uran (rechts).
Wu¨rde sich der Spektrometeraufbau vera¨ndern, z.B durch eine effektive A¨nderung der
Winkel, so wu¨rde dies durch die vera¨nderte Position des Linienschwerpunktes sichtbar.
Wa¨hrend der gesamten Datenaufnahme war der Aufbau sehr stabil. Die Positionen der
Zinkreflexionslinien weichen um maximal 0.4 Pixel voneinander ab, was lediglich einem
Abstand von 10.4µm auf der CCD-Kamera (vgl. Abb. 6.7) und damit einer Energie
von 0.1 eV entspricht.
6.3.2 Helium- und Li-artiges Uran
Im zweidimensionalen Ortsbild Abb. 6.8 konnte eine Steigung der Linie, welche bei ei-
nem Bragg-Spektrometer mit der Ebene des Rowlankreises senkrecht zur Bewegungs-
richtung der Ro¨ntgenquelle durch den Dopplereffekt hervorgerufen werden kann, durch
die geringe statistische Signifikanz (328 Datenpunkte bei He-artigen und 167 bei Li-
artigen Uran) nur mit einer großen Unsicherheit bestimmt werden. Aus diesem Grund
wurde der theoretische Wert der Steigung aus der Simulation fu¨r die Korrektur ver-
wendet (vgl. hierzu Abschnitt 6.1.2).
Um die unbekannte Energie des U¨bergangs in He-a¨hnlichen Uran zu ermitteln, wur-
de zuna¨chst die Position der jeweiligen Schwerpunkte der beiden Linien ermittelt. Da
wenige Datenpunkte vorlagen und diese unsymmetrisch verteilt waren, ko¨nnen diese
nicht mit einem einfacher Verteilung (z.B Gauss, Voigt) wie bei den Zinkdaten gefittet
werden. Statt dessen wurde der Schwerpunkt der Verteilung durch eine rekursive Ite-
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ration ermittelt2.
Verwendet man eine Zinklinie EZn als Energiereferenz, kann durch folgende Relation
die gesuchte Energie EHe im Emittersystem berechnet werden (Herleitung im Anhang):
EHe = γHe(1− βHe cos Θlab)
(
1 +
∆x
tan ΘBD
)
EZn
2
(6.3.1)
Dabei ist Θlab der Beobachtungswinkel bezu¨glich der Ionenstrahlachse unter welchem
das Spektrometer aufgebaut ist, ΘB der Bragg-Winkel, D der Abstand vom Kristall
zum Detektor, EZn die Energie der betreffenden Zinkreflexion und ∆x der Abstand der
jeweiligen Linienschwerpunkte. Der durch die Dopplerkorrektur bedingte Lorentzfaktor
γHe kann durch die am Elektronenku¨hler (vgl. Abschnitt 6.1.1) angelegte Spannung
Ucooler
3 ermittelt werden:
Ekin = Ucooler · q = (γ − 1)mec2 (6.3.2)
β=v/c fu¨r den Strahl la¨sst sich mit Hilfe der Beziehung
β =
√
1− 1
γ2
(6.3.3)
berechnen.
Wie bereits erwa¨hnt, ist es sinnvoller als Referenz eine U¨bergangslinie zu verwenden,
welche von demselben Ort wie die gesuchte Linie, emittiert wird. Im Weiteren wird
bei Benutzung des 1s22p2P3/2→ 1s22s2S1/2 -U¨bergangs in Li-artigen Uran auch eine
bewegte Quelle als Referenz verwendet. Dies reduziert den systematischen Fehler.
Verwendet man den bereits pra¨zise vermessenen U¨bergang in Li-artigen Uran ELi als
Referenzlinie, so kann mit folgender Beziehung die unbekannte 1s2p3P2 → 1s2s3S1-
U¨bergangsenergie in U90+ EHe ermittelt werden (Herleitung siehe Anhang):
EHe =
γHe(1− βHe cos Θlab)
γLi(1− βLi cos Θlab)
(
1 +
∆x
tan ΘBD
)
ELi (6.3.4)
Der Beobachtungswinkel im Laborsystem wurde zu Θlab = 90 ± 0.04◦ bestimmt, da-
durch vereinfacht sich obige Formel zu:
EHe =
γHe
γLi
(
1 +
∆x
tan ΘBD
)
ELi (6.3.5)
γHe = 1.046771±0.000018 bzw. γLi=1.035026±0.000019 ist der Lorentzfaktor der je-
weiligen Strahlenergien und la¨sst sich genau wie die zugeho¨rigen βLi=0.25794±0.00026
2 Der Mittelwert der Verteilung der Datenpunkte wurde berechnet, indem jeweils die Daten einer
Zone um den Mittelwert der Verteilung selektiert wurden. [x¯−l ·σ, x¯+l ·σ] gibt die Intervallgren-
zen dieser Zone im i-ten Schritt der Iteration an. Dabei ist x¯ der Mittelwert der Verteilung der
Datenpunkte und σ der Mittelwert nach dem (i−1)ten Schritt. l ist der Wert, welcher durch die
Konvergenz der Rechnung und durch die Gro¨ße der Pixelmatrix bestimmt wird (liegt zwischen 2.5
und 4.5). Fu¨r verschiedene Werte von l erha¨lt man einen Wert x¯l. Der Mittelwert aller x¯l gibt die
gesuchte Position der Linienschwerpunkte xHe und xLi an.
3 die Strahlenergie ist durch die kinetische Energie der Ku¨hlelektronen definiert.
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Abbildung 6.9: Schematische Abb. der mo¨glichen durch den Aufbau beding-
ten systematischen Fehler. Die Wechselwirkungszone des Ionen-
strahls mit dem Target kann nicht ganz genau bestimmt werden
(∆z). Daraus resultiert eine Unsicherheit im Beobachtungswinkel
(∆Θlab). Es kann zu einer Abweichung aus der Ebene des Row-
landkreises kommen (∆α).
und βHe=0.29558±0.00019 u¨ber die Ku¨hlerspannung gema¨ß Gleichung 6.1.3 und 6.1.4
bestimmen. D = 575.75±0.65 mm ist der Abstand vom Kristall zum Detektorschirm
und ∆x=45±57µm (weitere experimentelle Daten im Anhang).
ELi=4459.37±0.21 eV ist die besagte Referenzenergie [68]. Mit diesen Daten kann man
nun die gesuchte Energie berechnen: EHe=4510.31 eV
6.3.3 Fehleranalyse
Fehler Wert [eV]
Referenzlinie 0.212
Lorentzfaktor (Ku¨hlerspannung) ∆γ 0.010
Beobachtungswinkel ∆Θlab, 0.108
Reflexionsebenenposition und Spektrometerausrichtung 0.008
Totaler systematischer Fehler 0.238
Totaler statistischer Fehler 0.434
Totaler Fehler 0.495
Tabelle 6.1: U¨bersicht der einzelnen mo¨glichen Beitra¨ge zum systematischen Feh-
ler und der statistische Fehler
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Statistische Fehler
Da die Effizienz des Kristallspektrometers verglichen mit den Halbleiterdetektoren re-
lativ gering ist (≈ 8×10−7), ist die statistische Unsicherheit vergleichsweise groß. Da
bei der Messung an Li-artigen Uran deutlich weniger Zeit zur Verfu¨gung (ca. 1/2 Tag)
stand als bei der Messung an He-artigen Uran (ca. 3.5 Tage), ist die totale statistische
Signifikanz (Za¨hlrate) hier noch geringer. Daru¨ber hinaus war auch die Gastargetdichte
bei dieser Messung deutlich geringer.
Systematische Fehler
Zu den systematischen Fehlern geho¨ren neben Unsicherheiten in der Analyse diejenigen,
welche durch den Spektrometeraufbau verursacht werden. Der gro¨ßte Teil der Fehler
wird jedoch durch die Referenzlinie verursacht.
Folgende Punkte sind mit Unsicherheiten verbunden (vgl. Abb. 6.9):
• Aus der Unsicherheit der genauen Position des Gasjets ∆z=0.48 mm resultiert ei-
ne Abweichung vom Beobachtungswinkel ∆Θlab. Es ko¨nnen immer Ro¨ntgenstrah-
len unter einem leicht gea¨nderten Winkel auf den Kristall treffen. Hierdurch re-
sultiert wiederum eine durch den Dopplereffekt hervorgerufene Energiea¨nderung
und eine Neigung der Reflexionslinie auf dem Detektor (vgl. Abschnitt 6.1.2).
• Abweichungen von der Ausrichtung vom Kristall zur CCD-Kamera bedingt durch
∆α = 1◦ (vgl. hierzu Abb. 6.9) und der Kristallposition, verursachen u.a. eine
Verschiebung der Reflexionsebenenposition auf der CCD-Kamera
• Der Lorentzfaktor γ bei der Steuerung der Elektronen- und damit Ionengeschwin-
digkeit (∆γ=0.010 eV)
• Die zur Kalibration dienende Referenzlinie
Die systematischen Fehler sind verglichen mit dem Fehler der Referenzlinie fast zu ver-
nachla¨ssigen. In Tabelle 6.1 sind die Fehler quantitativ erfasst.
6.4 Vergleich Experiment - Theorie
Experiment 4510.31±0.50
MCDF calculation [90] 4510.30
Kozehedub 2008 [91] 4509.85±0.07
Artemyev 2005[66] 4510.03±0.24
Plante 1994[57] 4510.46
Chen 1993[67] 4510.65
Drake 1988 [58] 4510.01
Tabelle 6.2: Vergleich der gemessenen U¨bergangsenergie mit theoretischen Wer-
ten (in eV) [66, 57, 67, 58, 91, 90].
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EBreit E
QED
2el. Total
Experiment 50.94 ± 0.45
Theorie [91] 51.48 -1.18 50.30 ± 0.03
Tabelle 6.3: Experimentelle und theoretische Energiedifferenz zwischen
1s22p2P3/2 → 1s22s2S1/2 -U¨bergang in U89+ 1s2p3P2 → 1s2s3S1
U¨bergang in U90+.
Fu¨r den 1s2p3P2 → 1s2s3S1 U¨bergang in He-artigen Uran wurde eine Energie von
4510.31±0.50 eV gemessen. Die U¨bergangsenergie konnte also mit einer relativen Ge-
nauigkeit von ∆E/E ≈10−4 bestimmt werden.
Aus Tabelle 6.2 ist zu erkennen, dass der gemessene Wert im Rahmen der experimen-
tellen Unsicherheiten gut mit den theoretischen Vorhersagen u¨bereinstimmt.
Abb. 6.12 stellt den Unterschied zwischen der Theorie von Artemyev et al. [66] und
experimentellen Werten bei verschiedenen Kernladungszahlen dar. Sie stellt nicht nur
die hohe U¨bereinstimmung dar, sondern zeigt auch, dass diese Messung die erste dieser
Art bei hohen Kernladungszahlen ist und somit ein wichtigen Beitrag fu¨r die U¨ber-
pru¨fung und zur Untersuchung von He-artigen Systemen liefert.
Als interessant stellt sich der Vergleich des 1s22p2P3/2→1s22s2S1/2 -U¨bergangs in Li-
artigem Uran mit dem 1s2p3P2→1s2s3S1 U¨bergang in He-artigem Uran heraus. Da sich
Li-artiges Uran durch die abgeschlossene K-Schale fast wie ein Ein-Elektronen-System
verha¨lt, heben sich hier die quantenelektrodynamischen Zwei-Elektronen-Wechselwir-
kungsterme EQED2el. praktisch auf. Zu diesen Termen geho¨ren die strahlenden Beitra¨ge
(Vakuumpolarisation und Abschirmung durch Selbstenergie; siehe c) und d) Abb 5.4)
und die nichtstrahlenden Beitra¨ge durch den Zwei-Photonen-Austausch (siehe a) und
b) Abb. 5.4).
Tabelle 6.3 zeigt die Differenz zwischen den Werten der U¨berga¨nge in He- und Li-artigen
Uran bei Theorie [91] und Experiment. Neben dem quantenelektrodynamischen Bei-
trag ist der relativistische Beitrag durch die Breit-Wechselwirkung aufgefu¨hrt (vgl. Ab-
schnitt 5.2.4). Es stellt sich heraus, dass der quantenelektrodynamische Beitrag EQED2el.
gro¨ßer als die Ungenauigkeit des experimentellen Wertes ist. Die experimentellen Me-
thoden sind somit empfindlich genug, um diese zu u¨berpru¨fen und zu testen. Es zeigt
sich daru¨ber hinaus die Notwendigkeit, in den verschiedenen theoretischen Ansa¨tzen
diese Beitra¨ge explizit zu beru¨cksichtigen, um zuverla¨ssige Vorhersagen zu liefern.
In Abb. 6.10 ist das vom Spektrometer aufgenommene kalibrierte Energiespektrum (im
Laborsystem betrachtet) zu sehen. Erga¨nzend zu diesem ist in Abb. 6.11 das Spek-
trum, welches mit dem Ge(i)-Detektor aufgenommen wurde [88, 89], dargestellt. Es
deckt einen deutlich gro¨ßeren Energiebereich ab und liefert den Beweis, dass in dem
fu¨r das Spektrometer sichtbaren Energieintervall (∼80 eV) keine weiteren U¨berga¨nge
liegen.
In dem Spektrum von He-artigem Uran ist jedoch eine deutliche Asymmetrie im Lini-
enprofil zu erkennen. Es ist unklar, ob diese Asymmetrie durch die geringe Za¨hlstatistik
bedingt ist und eine ho¨here Statistik eine Doppelpeakstruktur sichtbar machen wu¨rde.
Bisher wurden mo¨gliche Satellitenu¨berga¨nge oder andere U¨berga¨nge bei der betref-
fenden Energie weitgehend ausgeschlossen [42, 88, 89, 92]. Um diesen Sachverhalt zu
u¨berpru¨fen, ist jedoch ein zeitauflo¨sender Detektor notwendig, welcher eine Koinzidenz-
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Abbildung 6.10: Kalibrierte Spektren von Li- und He-artigen Uran im Laborsys-
tem.
Abbildung 6.11: Spektrum von heliuma¨hnlichen Uran im Laborsystem, aufgenom-
men mit einem Ge(i)-Detektor. Zu sehen sind die U¨bergangsseri-
en fu¨r Linien mit U¨berga¨ngen von n=4,5,6,7 zur Schale mit der
Hauptquantenzahl n=3 und n=4. Dazwischen, bei ca. 4.3 keV,
ist der 1s2p3P2→1s2s3S1 U¨bergang deutlich zu erkennen. Oben
ist eine Simulation [88, 89, 92] der mo¨glichen U¨berga¨nge an die
Daten angepasst.
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Abbildung 6.12: Differenz zwischen Experiment [84, 94, 95, 96, 97, 98, 99, 100, 101,
102, 103, 104, 105, 106, 107] und Theorie [66] normiert durch
(Z + Z2) (beru¨cksichtigt die Elektron-Elektron-Wechselwirkung
und die Feinstrukturaufspaltung) und gegen die Kernladungszahl
Z aufgetragen.
messung mit den umgeladenen Ionen ermo¨glicht.
Des weiteren wurde die Asymmetrie als mo¨gliche Folge des Aufbaus des Spektrometers
diskutiert. Jedoch konnten durchgefu¨hrte Simulationen [42, 93] diese Art der Asymme-
trie des Linienprofils nicht besta¨tigen.
Um weitere Aussagen treffen zu ko¨nnen, ist somit eine weitere la¨ngere Messung mit
sehr viel besserer Statistik no¨tig.
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Zusammenfassung
Im Rahmen dieser Arbeit konnte mit Hilfe eines Bragg-Kristallspektrometers der In-
nerschalenu¨bergang 1s2p3P2→ 1s2s3S1 in He-artigen Uran erstmals direkt gemessen
werden. Diese Messung ist von großem Interesse, da sie zur U¨berpru¨fung der Quanten-
elektrodynamik in Mehr-Elektronen-Systemen unter Einfluss sehr starker Coulombfel-
der und der Studie von relativistischen Effekten einen großen Beitrag leistet.
Die erfolgreiche Messung wurde zum Anlass genommen, das Kristallspektrometer sepa-
rat im Labor aufzubauen und es mittels einer Testmessung der Kα1,2-Emissionslinien
von Kupfer ausfu¨hrlich zu beschreiben und zu charakterisieren. Diese dient u.a. dazu,
genaue Kenntnis u¨ber die Eigenschaften des Spektrometers zu erhalten und zuku¨nftige
Messungen besser planen zu ko¨nnen.
Es konnte eine erste Identifikation und direkte Messung des Innerschalenu¨bergangs
∆n = 0 23P2 → 23S1 in He-artigen Uran durchgefu¨hrt werden. Bis zu diesem Zeit-
punkt existierten keine experimentellen Daten zu schweren He-artigen Ionen jenseits
der Kernladungszahl Z=54. Die Messung fand am internen Gastarget des Experimen-
tierspeicherrings (ESR) der Beschleunigeranlage der Gesellschaft fu¨r Schwerionenfor-
schung (GSI) statt. Zur Messung der U¨bergangsenergie wurde an dem Gastarget ein
Kristallspektrometer unter einem Beobachtungswinkel von 90◦ relativ zur Strahlach-
se aufgebaut. Die hochauflo¨senden Eigenschaften des Spektrometers ermo¨glichten es,
die 23P2 → 23S1-U¨bergangsenergie in U90+ mit hoher Pra¨zision zu bestimmen. Zur
eindeutigen Identifikation wurde ein planarer Germaniumdetektor verwendet, welcher
unter einem Beobachtungswinkel von 35◦ installiert wurde. Der Detektor erga¨nzte das
Kristallspektrometer, welches eine hohe Energieauflo¨sung besitzt, durch einen breite-
ren Energiebreich und diente zur eindeutigen Identifikation des U¨bergangs.
Das Resultat von 4510.31±0.50 eV stimmt sehr gut mit den theoretischen Vorhersagen
u¨berein. Daru¨berhinaus ist die Messung durch die geringe Ungenauigkeit im Vergleich
zu den vergangenen Experimenten eine der genauesten fu¨r He-artigen Ionen.
Durch den Vergleich der Innerschalenu¨bergangsenergie von Li- und He-artigem Uran
kann der Beitrag der Zwei-Elektronen-QED zum ersten Mal experimentell u¨berpru¨ft
werden. Die Differenz der U¨bergangsenergien betra¨gt 50.94±0.45 eV. Diese experimen-
telle Empfindlichkeit ermo¨glicht somit die U¨berpru¨fung des Zwei-Elektronen-QED-
Beitrags, welcher bei den theoretischen Werten von Kozhedub et al. 1.18 eV betra¨gt.
Trotz der guten U¨bereinstimmung mit der Theorie gibt es bei der Messung noch un-
gekla¨rte Fragen. Zu diesen geho¨rt die beobachtete Asymmetrie in der Linienform. Es
ist nicht vollsta¨ndig klar, ob diese in Abbildungsfehlern des Kristallspektrometers oder
in einem energetisch nah liegenden U¨bergang ihren Ursprung hat. Dieser ko¨nnte aber
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nur durch Mehrfach-Einfang erzeugt worden sein. Die Wahrscheinlichkeit dafu¨r ist sehr
niedrig. Eine Mo¨glichkeit, dies bei einer Folgemessung zu u¨berpru¨fen, wa¨re ein Detektor
mit Zeitauflo¨sung. Er wu¨rde eine Koinzidenzmessung mit umgeladenen Ionen ermo¨gli-
chen.
Fu¨r den Einsatz eines Bragg-Kristallspektrometers ist eine genaue Kenntnis der Eigen-
schaften und des Abbildungsverhaltens unabdingbar. Zur Studie dieser wurde das Kris-
tallspektrometer fu¨r eine Testmessung zur Charakterisierung im Labor aufgebaut. Hier
wurde mit Hilfe einer Ro¨ntgenro¨hre das Kα1,2-Emissions- spektrum von Kupfer auf-
genommen und analysiert. Das Kα1,2-Emissionsspektrum von Zink, welches wa¨hrend
der Messung des Innnerschalenu¨bergang als zweite Referenz und zur U¨berpru¨fung der
Stabilita¨t diente, wurde zusa¨tzlich analysiert.
Innerhalb dieser Arbeit wurden die Abbildungseigenschaften und Charakteristika, wel-
che bei Bragg-Kristallspektrometern in der Johann-Geometrie relevant sind, beschrie-
ben und dargestellt. Es wurden die notwendigen Messungen, welche fu¨r den genau-
en geometrischen Aufbau notwendig sind, vorgenommen. Im Anschluss konnte das
Kα1,2-Emissionsspektrum erfolgreich aufgenommen werden und mit Hilfe des MINUIT-
Programmpaketes analysiert werden. Dabei wurde neben der Kα1- und Kα2-Linie ein
mo¨glicher Satellitenu¨bergang auf der hochenergetischen Seite des Spektrums bei der
Fitting-Routine beru¨cksichtigt. Die dafu¨r gefundene U¨bergangsenergie stimmt gut mit
der eines Satellitenu¨bergangs u¨berein, welcher bereits von Deutsch et al. untersucht
wurde. Bei dem Zinkspektrum konnte auf der hochenergetischen Seite ebenfallls ein
mo¨glicher Satellitenu¨bergang identifiziert werden. Da im Fall von Zink kaum experi-
mentelle Daten existieren, konnte der ermittelte Energiewert nicht mit weiteren Lite-
raturwerten verglichen werden.
Zum besseren Versta¨ndnis des Spektrometers wurden u.a. Simulationen mit MacRay
durchgefu¨hrt, welche den geometrischen Aufbau als Eingabeparameter beinhalteten.
Des weiteren konnte mit MacRay der Unterschied zwischen stationa¨ren und bewegten
Ro¨ntgenquellen untersucht werden. Die bei sich schnell bewegenden Ro¨ntgenquellen
entstehenden Effekte ko¨nnen dabei durch Korrekturen in der Analyse beru¨cksichtigt
werden.
Nach dem erfolgreichen Einsatz des Bragg-Kristallspektrometers im Labor, wie auch
wa¨hrend des Experiments, soll dieses auch zuku¨nftig seine Anwendung finden.
Es wird u.a. ein Wiederholung der ∆n = 0 -Messung diskutiert. Bei dieser ko¨nnte durch
eine gesteigerte Za¨hlrate der Ursprung der Asymmetrie in der gemessenen Linienform
untersucht werden und daru¨berhinaus besteht die Mo¨glichkeit durch eine gesteigerte
Statistik eine noch ho¨here Genauigkeit zu erhalten. Diese Messung in Kombination mit
einem Mikrokalorimeter, dessen Auflo¨sung im Bereich des Kristallspektrometers liegt,
wa¨re eine interessante spektroskopische Methode.
Eine andere interessante Messung wa¨re die Untersuchung des gleichen U¨bergangs in
He-a¨hnlichem Dysprosium (Z=66). Da zu He-a¨hnlichen Ionen mit einer Kernladungs-
zahl Z gro¨ßer als 54 und kleiner 92 keine experimentellen Daten existieren, wu¨rde sich
eine solche Messung als besonders wichtig herausstellen.
Zur hochpra¨zisen Vermessung der Lamb-Verschiebung in H-a¨hnlichen schweren Ionen
soll voraussichtlich in 2010 das FOCAL-Experiment stattfinden. Mit Hilfe eines Laue-
Kristallspektrometers, welches mit zwei 2D-Germaniumdetektoren ausgestattet ist, soll
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eine Genauigkeit von 1 eV erreicht werden. Die Konstruktion des Spektrometers stellt
eine große Herausforderung dar. Erfolgreiche Testmessungen mit dem Spektrometer
wurden bereits durchgefu¨hrt. Nun gilt es, die systematischen Fehlerquellen durch wei-
tere Entwicklungen im Bereich der Ausleseelektronik und der Spektrometerbauteile zu
reduzieren.
Alle oben genannten Experimente liefern wichtige experimentelle Daten fu¨r das Versta¨nd-
nis der Quantenelektrodynamik und der relativistischen Effekte in starken Coulomb-
feldern bei schweren Ionen. In He-a¨hnlichen Systemen kann zudem der Einfluss der
Elektron-Elektron-Wechselwirkung studiert werden. Fu¨r die Entwicklung und U¨ber-
pru¨fung des theoretischen Vorgehens sind diese Resultate essentiell und die Theorie ist
auf diese angewiesen.
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Herleitung Das Bragg-Gesetz
E = C
1
sin Θ
mit C= n·hc
2d
lautet in abgeleiteter Form:
∆E
∆Θ
= −C
(
cos Θ
sin Θ
)
1
sin Θ
= −C cot Θ 1
sin Θ
Setzt man das Bragg-Gesetz hier ein, erha¨lt man eine Dispersionsformel, welche fu¨r
kleine Werte von ∆Θ gu¨ltig ist:
∆E = −E · cotΘ∆Θ
Bei einer geeigneten Referenzenergie ERef kann man die unbekannte Energie Eunbekannt
u¨ber folgende Relation erhalten:
Eunbekannt = ERef −∆ERef = ERef + ERefcotΘ∆Θ = ERef + ERef ∆Θ
tan Θ
Bei kleinen Winkel ∆Θ kann fu¨r tan ∆Θ=∆x/D die Na¨herung ∆Θ≈∆x/D verwendet
werden:
Eunbekannt ≈ ERef + ERef ∆x
D tan Θ
Da die Energie im Laborsystem dopplerverschoben ist, muss die obige Formel gema¨ß
Eproj = Elabγ(1−β cos Θlab) transformiert werden: Bei der Verwendung des U¨bergangs
in Li-artigen Uran werden fu¨r die Referenzwerte (ERef , γRef , βRef ) die jeweiligen Lithi-
umwerte eingesetzt, der Beobachtungswinkel Θlab ist der gleiche wie bei der Messung
der unbekannten Energie EHe.
EHe ≈ γHe(1− βHe cos Θlab)
γLi(1− βLi cos Θlab)
(
1 +
∆x
D tan ΘB
)
· ELi
Bei der Verwendung einer Zinkemissionslinie als Referenz entfa¨llt die Dopplerkorrek-
tur (stationa¨re Quelle). Jedoch muss die Reflexion in zweiter Ordnung beru¨cksichtigt
werden, also muss zur Referenzenergie ein Faktor 1/2 hinzugefu¨gt werden:
EHe = γHe(1− βHe cos Θlab)
(
1 +
∆x
D tan ΘB
)
· EZn
2
75
Kapitel 8 Anhang
Abbildung .1: Abb. oben und Mitte: Energiespektrum aufgenommen mit der
CCD-Kamera mit (Abb. unten) und ohne (Abb. oben) Cluster-
analyse
Abb. unten: Graphische Darstellung der Verteilung der Cluster-
gro¨ße. Die Intensita¨t ist gegen die Pixelanzahl (channel) aufgetra-
gen.
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Abbildung .2: Zweidimensionales Ortsbild der Reflektion der Kα-Linien auf der
CCD-Kamera.
Abbildung .3: Vergleich der Projektion der Daten auf die x-Achse mit und ohne
Kru¨mmungskorrektur.
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Abbildung .4: Abb. oben: Fit der experimentellen Daten (schwarze Striche) mit
insgesamt drei Voigtverteilungen und linearem Untergrund (rote
Linie); Unten: Abweichung der theoretischen Verteilung von den
experimentellen Daten (Residuum)
Abb. unten: Neben dem gesamten Fit (rote Linie, bestehend aus
drei Voigtverteilungen und linearem Untergrund) der experimen-
tellen Daten (schwarze Striche) ist die Verteilung fu¨r den Fit der
Satellitenlinie eingezeichnet (blaue Linie).
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Abbildung .5: Kalibriertes Zinkspektrum
U¨bergang Position [Pixel] Energie [eV] FWHM [eV] 1/Kα1-Ratio
Kα1 400.253±0.021 8638.906±0.007 2.886±0.021 1
Kα2 461.920±0.032 8615.823±0.012 3.144±0.016 0.473
Satellit 312.721±1.180 8671.671±1.180 33.833±2.579 0.025
Tabelle .1: Ergebnisse der Fit-Analyse mit MINUIT. Neben der Position ist das
FWHM und das Verha¨ltnis der integrierten Inensita¨t zu der inten-
grierten Intensita¨t der Kα1-Linie angegeben.
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